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Résumé :

Les lasers femtosecondes sont des outils efficaces
pour induire des modifications, des variations d’indice
ou former des nano-vides au sein des matériaux
diélectriques. La distribution d’énergie laser déposée
est généralement calculée a partir de modeles
reposant sur l’hypothese de quasi-neutralité du
plasma d’électrons-trous et en négligeant le transport
des porteurs de charge. Ces hypotheéses ne sont pas
nécessairement vérifiées dans le cas d’une illumination
laser par faisceaux de Bessel femtosecondes fortement
focalisés, qui peuvent générer des nano-vides dans
les diélectriques. Dans ce travail de theése, nous
avons développé un modele théorique de plasma a
deux fluides permettant de décrire le dépot d’énergie
laser a échelle nanométrique dans le volume des
diélectriques, en prenant en compte les phénomeénes

de transport des électrons et des trous, les ondes
plasmas, la photoionisation, I'ionisation par impact,
les collisions électron/trou et les interactions avec
les phonons. Cette description impose la résolution
explicite de trois équations de conservation par
espéce de particules (conservations du nombre de
particules, de la quantité de mouvement et de
Pénergie), en plus des équations de Maxwell. Une
étude du dépot d’énergie laser par une impulsion
femtoseconde mise en forme de faisceau de Bessel
dans le saphir a été réalisée. Cette étude a montré
que la dynamique des trous, le transport et les
phénomeénes de non-neutralité peuvent fortement
influer sur la distribution du plasma généré et sur
I’absorption de I’énergie laser.

Title: Modeling and simulation of dielectric ionization by femtosecond pulses

Keywords: Femtosecond pulses, Bessel beams,
Hydrodynamic
Abstract:

Femtosecond lasers are powerful tools to induce
modifications, index variations or nano-voids within
dielectric materials. The deposited laser energy
distribution is wusually calculated from models
based on quasi-neutrality assumption of electron-
hole plasma and while neglecting transport of charge
carriers. These assumptions are not necessarily
verified in the case of laser illumination by
highly focused femtosecond Bessel beams, which
can generate nano-voids within dielectrics. In this
thesis work, we developed a theoretical two-
fluid plasma model describing deposited laser
energy at the nanometric scale, by taking into

Dielectrics, Electron-hole plasma, Fluid model,

account the transport of electrons and holes,
plasma waves, photionization, impact ionization,
electron-hole scattering and scattering on phonons.
This description imposes the explicit resolution of
three conservation equations per particle species
(number of particles, momentum and energy),
besides Maxwell’s equations. A study of deposited
laser energy in sapphire by femtosecond Bessel
beams was realized. This study showed that holes
dynamic, transport and quasi-neutrality phenomena
can strongly affect the generated plasma distribution
and laser energy absorption.
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INTRODUCTION

La science décrit la nature, la poésie la
peint et ’embellit.

- GEORGES-LoUuIs LECLERC DE BUFFON

La construction du premier laser dans les années 60 par T. H. Maiman [I] est suivie de
preés par 'apparition des lasers impulsionnels [2, B]. La naissance de nouvelles techniques
de mise en forme d’impulsions a ensuite permis 'augmentation des puissances lasers
atteignables [4]. L’utilisation de ces impulsions & fortes puissances a révélé un fort
potentiel en termes d’applications scientifiques, technologiques et industrielles. C’est par
exemple le cas avec les impulsions lasers ultra-courtes (picosecondes et femtosecondes) qui
ont montré des avantages uniques en faveur du micro-usinage des matériaux diélectriques
[5]. La nature non-linéaire de labsorption de ces impulsions permet de confiner les
modifications de propriété du matériau dans un volume précis. De plus, le mécanisme
d’absorption de lumiere dépend peu du diélectrique, ce qui offre la possibilité de travailler
une large gamme de matériaux [5].

En 1994, une premiere démonstration de micro-usinage d’un diélectrique par impulsion
femtoseconde a été réalisée par D. Du et al. [6]. Les auteurs ont reporté des dommages
dans la silice fondue en employant des impulsions de 150 fs. Dans un méme temps, des
dommages de 3 pm de diameétre et 52 nm de profondeur ont été réalisés sur des films
métalliques & partir d’impulsions de 200 fs [7]. En 2002, S. Guizard et al. soulignent que
les lasers femtosecondes sont des outils trés prometteurs pour un micro-usinage laser
fiable et avec de bonne qualité de surface [8]. Le micro-usinage des matériaux par laser
femtoseconde a déja offert un large panel d’applications, par exemple dans le domaine
médicale [9] avec la chirurgie en volume de la cornée [10] et la fabrication d’endoprotheses
vasculaires [I1], ou encore dans le domaine automobile avec la micro-structuration
de composants pour les moteurs diesels [12]. Concernant le domaine de l'optique, les
applications sont également nombreuses : fabrication des mémoires optiques [13| [14],
commutateurs optiques [15], coupleurs [16} [17], réseaux de Bragg [18, [19], modifications
d’indice [20], séparateurs optiques [21], amplificateurs [22], clivage du verre [23] ou encore
conception de cristaux photoniques 3D [24].

Malgré toutes ces applications, la physique sous-jacente derriere la modification des

propriétés d’un milieu diélectrique par des impulsions laser ultra-courtes n’est pas encore
complétement comprise [25].
La compréhension des phénomenes physiques avec des études expérimentales est complexe.
En effet, les mesures expérimentales & 10 — 1014 W/cm? sont difficiles de part leurs
natures hautement non-linéaires. De plus, les échelles spatiales sont du méme ordre de
grandeur que la longueur d’onde, et présentent des forts gradients spatiaux et temporelles.
Les simulations numériques sont alors essentielles pour améliorer la compréhension de ces
phénomenes physiques.



6 INTRODUCTION

La détermination de I’énergie laser déposée est le premier point crucial pour effectuer
une étude rigoureuse de la structuration d’un matériau par une impulsion laser [26]. De
nombreuse approches théoriques/numériques ont été développées pour décrire la propa-
gation d’une impulsion de haute-intensité dans un diélectrique et la distribution du dépot
d’énergie laser [25], 27, 28, 29, 30] en prenant en compte une multitude de phénomeénes
physiques comme l'effet Kerr, la photoionisation, l’ionisation par impact, les excitons
auto-piégés ou encore les collisions entre les porteurs de charge et les interactions avec les
phonons. Ces approches ont permis de décrire bon nombre de résultats expérimentaux
dans des régimes de filamentation et de dommages optiques induits par des impulsions
femtosecondes microjoules. Cependant, elles ne sont pas précisément destinées a des
études avec des faisceaux fortement focalisés [31] et/ou des dommages sub-micrométriques
[32].

En 2010, notre groupe a exploité la propriété d’invariance des faisceaux de Bessel
dans le but d’ouvrir des nano-canaux dans des diélectriques a 'aide d’une seule impulsion
femtoseconde [23]. La compréhension de la formation de ces nano-canaux nécessite
des modeles de calcul de dépot d’énergie laser dans les diélectriques. Les modeles de
propagation non-linéaire de I’état de ’art, basés sur une description unidirectionnel, n’ont
pas permis d’obtenir des résultats en accord qualitatif avec 'expérience [33], 34]. En effet,
les simulations numériques ont montré de la génération de plasma dans des régions bien
plus larges que les nano-canaux observés expérimentalement dans la référence [23]. Cette
étude s’est terminée en soulignant qu’il est nécessaire de changer d’approche pour mieux
comprendre les résultats expérimentaux dans le cas des faisceaux de Bessel fortement
focalisés. Les modeles de propagation utilisées dans la littérature reposent généralement
sur I’hypothese de neutralité du plasma d’électrons-trous, négligent la dynamique des
trous et le transport des porteurs de charge. Nous verrons dans ce manuscrit que ces
hypotheses ne sont pas nécessairement vérifiées dans le cas d'un dépot d’énergie dans les
diélectriques par faisceaux de Bessel femtosecondes, et nous étudierons les conséquences
de ces phénomenes sur ce dépot.

Le premier objectif de ce manuscrit est donc de développer un modele théorique plus
réaliste, prenant en compte le transport des électrons et des trous, les ondes plasmas,
la photoionisation, I'ionisation par impact, les collisions électron/trou et les interactions
avec les phonons. Nous partirons sur une approche basée sur la résolution explicite
de trois équations de conservation par espece de particules (conservations du nombre
de particules, de la quantité de mouvement et de ’énergie), en plus des équations de
Maxwell. Le second objectif est de résoudre numériquement ce systeme d’équations et
de valider I'implémentation du code numérique. Le troisieme objectif, est d’exploiter le
code numérique afin de savoir si les phénomenes de non-neutralité et le transport peuvent
influer fortement sur la distribution du dépo6t d’énergie dans les diélectriques par faisceaux
de Bessel femtosecondes.

Le présent manuscrit est organisé de la facon suivante. Dans le premier chapitre, nous
discuterons des différentes descriptions théoriques permettant d’avoir acces a la distribu-
tion du dépot d’énergie dans les diélectriques par impulsions ultra-courtes. Nous termine-
rons ce premier chapitre en définissant plus précisément la problématique de cette these.
Au coeur du second chapitre, nous justifierons le choix d’une description fluide classique
pour décrire l'interaction Bessel/diélectrique. Ce modele sera choisi de fagon a répondre a



la problématique exposée dans le chapitre 1. Nous listerons ses différentes hypotheses, en
faisant la dérivation du modele fluide a partir d’une description particulaire du plasma.
Dans le troisieme chapitre, nous inclurons dans le modele théorique, les réactions liées a
la génération (photoionisation et ionisation par impact) et a la relaxation du plasma (col-
lisions). Le quatriéme chapitre débutera avec un état de I’art des méthodes numériques
utilisées pour résoudre un systeme d’équations de méme nature mathématique que celui
composant le modele théorique développé dans les chapitres 2 et 3. Nous justifierons ensuite
le choix du développement d’un nouvel algorithme pour résoudre le systéme d’équations.
La description de I’algorithme, ainsi que les erreurs numériques, seront discutées au sein de
ce chapitre. Un code, basé sur ’algorithme décrit dans le chapitre 4, sera écrit et validé par
des tests dans le chapitre 5. Les conclusions tirées de ces tests de validation permettront
d’améliorer et de simplifier I'algorithme, puis d’écrire un second code. Dans le chapitre
6, nous proposerons une méthode d’injection numérique de faisceaux de Bessel, puis nous
utiliserons le code pour simuler les phénomeénes d’interaction Bessel/diélectrique. Nous
répondrons alors a la problématique de départ portant sur 'influence des phénomenes
de non-neutralité et du transport sur la distribution de dépdt d’énergie par faisceaux de
Bessel femtosecondes.
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PROBLEMATIQUE ET ETAT DE L’ART

La connaissance s’acquiert par ’expérience,
tout le reste n’est que de l’information.

- ALBERT EINSTEIN

Nous avons choisi de développer un modele théorique et un code numérique pour rendre

compte du dépo6t d’énergie laser dans les diélectriques lors du micro-usinage par faisceaux
de Bessel femtosecondes. L’objectif de ce premier chapitre est de justifier les raisons de ce
choix, en donnant notamment le cadre de la these, en dressant un état de I’art des modeles
existants et en rappelant les précédentes études réalisées.
Dans un premier temps, nous commencerons par situer le contexte dans lequel s’inscrit
ce travail de these. Nous rappellerons notamment les principaux résultats expérimentaux
obtenus par notre groupe. Nous donnerons ensuite un aper¢u des phénomeénes physiques
prépondérants tels qu’ils sont percus a 1’état de l’art, tout en donnant leurs échelles de
temps. Nous réaliserons alors un état de I’art des modéles permettant de décrire I’évolution
d’une impulsion de haute-intensité dans un milieu diélectrique. Nous présenterons ensuite
les précédents calculs de dépdt d’énergie effectués par notre groupe a partir d’un modele
de I’état de 'art. Nous soulignerons le désaccord obtenu entre la distribution du dépot
calculée numériquement et la distribution expérimentale. Nous aborderons le fait que les
modeles de I’état de ’art sont initialement destinés a décrire certains effets de propagation
sur des longues distances (> 10 pm) et non & des calculs de dépot d’énergie avec des
faisceaux fortement focalisés. En effet, nous verrons qu’ils reposent sur série d’hypothéses
non valables pour des plasmas sub-micrométriques comme ceux induits faisceaux de Bessel
fortement focalisés. Nous justifierons finalement le choix d’un changement d’approche pour
modéliser une série d’effets plasmas qui doivent étre pris en compte pour calculer plus
précisément le dépot d’énergie laser.

1.1 Micro-usinage par faisceaux de Bessel femtose-
condes

Un faisceau de Bessel est une onde électromagnétique dont 'amplitude est décrite par
une fonction de Bessel de premiére espece [35]. Une définition analytique sera donnée dans
le chapitre 6. Ce type de faisceau a la particularité d’étre non-diffractif et ainsi d’avoir un
profil d’intensité invariant dans la direction de propagation. Seules des approximations de
ces faisceaux (appelés quasi-faisceaux de Bessel) peuvent étre produites expérimentalement
en focalisant un faisceau gaussien a laide d’une lentille & symétrie cylindrique (axicon)
ou d’'un modulateur spatial de lumiere [36]. Les quasi-faisceaux de Bessel réduisent I'inva-
riance stricte de propagation des faisceaux de Bessel a une quasi-invariance sur plusieurs
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dizaines de micromeétres & quelques millimetres [35].

La figure donne une coupe des distributions d’intensité a symétrie cylindrique numé-
rique et expérimentale d'un faisceau de Bessel focalisant dans lair en régime linéaire [34].
Nous pouvons remarquer sur cette figure la propriété d’invariance du faisceau sur 300 pm
dans la direction de propagation z. Dans les diélectriques, cette invariance de propagation
est maintenue méme a des niveaux d’intensité permettant ’ablation de matiere [33].

(a) : : :
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S
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(b)

-10} Expérience: - —
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z (um)
FIGURE 1.1 — Coupes (7, z) de la distribution d’intensité numérique (a) et expérimentale
(b) d’un faisceau de Bessel focalisant dans lair en régime linéaire. r est la direction radiale
et z est la direction de propagation du faisceau. Le faisceau de Bessel se propage de la
gauche vers la droite dans la direction z.

En 2010, notre groupe a exploité cette propriété d’invariance des faisceaux de Bessel
dans le but d’ouvrir des nano-canaux dans des diélectriques a ’aide d’une seule impulsion
femtoseconde. L’ouverture d’un nano-canal nécessite typiquement des impulsions de 1 nJ
A Ao = 800 nm, ce qui correspond & des intensités crétes de I'ordre de 104 W /cm? avec
des durées d’impulsion de 100 fs. Les nano-canaux obtenus expérimentalement sont quasi-
cylindriques avec des diameétres de 'ordre de 200 nm & 800 nm. Comme montré sur la
figure le facteur d’aspect peut dépasser 100 [23], voire 10 000 dans des résultats plus

récents [37].

FiGURE 1.2 — Image expérimentale du nano-canal obtenu dans du verre a partir d’un
faisceau de Bessel d’angle conique de 22° avec une énergie de 3,1 pJ. Le canal mesure
43 pm de longueur et 400 nm de diametre. Le rapport d’aspect est supérieur a 100.

Ce type de nano-canaux peut avoir des applications concrétes, comme par exemple dans
le domaine de la découpe du verre [38]. Notre groupe a par exemple développé un concept
pour le clivage de matériaux transparents a ultra-haute vitesse (typiquement 10 cm/s a
1 m/s) en exploitant des faisceaux de Bessel femtosecondes [36]. Ce concept, basé sur un
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balayage du faisceau laser, est illustré sur la ﬁgure ol une succession de dommageslﬂ est
générée dans le volume du matériau transparent afin de le fragiliser. L’application d’une
légere flexion permet ensuite de le cliver complétement.

(a) (b)

Usinage laser [

Clivage
Légere
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- ( fexion
< \( /////////// }

FIGURE 1.3 — Schéma expérimental du clivage a haute vitesse d’un matériau transparent
par faisceaux de Bessel femtosecondes. (a) Un balayage du faisceau laser permet de générer
une succession de dommages espacés dans le volume du matériau et ainsi de fragiliser ce
dernier. (b) L’application d’une légére flexion sur le matériau permet de le cliver. Cette
figure est reprise de la référence [3§].

De facon plus générale, la capacité des faisceaux de Bessel femtosecondes a déposer de
I’énergie sur des échelles nanométriques a fait d’eux un outil idéal pour la structurations
en surface et dans la volume des matériaux transparents [39]. En plus des applications
précédemment citées, ils sont également utilisés pour générer des nano-réseaux dans le
volume des matériaux transparents [40], pour réaliser des soudures [4I] ou encore des
dommages au niveau de la surface [42].

Concernant ’aspect modélisation, les précédents travaux théoriques et numériques ef-
fectués par notre groupe sur la déposition d’énergie par faisceaux de Bessel femtosecondes,
n’ont pas permis d’obtenir un accord entre les distributions du dép6t numérique et expé-
rimentale [33]. Nous rentrerons plus dans le détail concernant ces précédents travaux dans
la section [I.4] puisqu’il est nécessaire d’introduire certaines notions au préalable. Jusqu’a
présent, il n’est donc pas possible de prédire précisément les conséquences du changement
d’un parametre expérimental sur la distribution d’énergie déposée dans le matériau trans-
parent. Or, la détermination de ’énergie laser déposée est le premier point crucial pour
effectuer une étude rigoureuse de la structuration d’un matériau par une impulsion laser

[26].

1.2 Phénomeénes physiques et échelles de temps

Avant de faire une liste des modeles de I'état de l’art, commencgons par énoncer les
différents phénomenes physiques prépondérants ainsi que leurs échelles de temps. Une
description plus quantitative et détaillée d’une partie de ces phénomenes sera faite dans

1. espacés typiquement de 5 pm en pratique [36]
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le chapitre 3.

Les phénomenes physiques se produisant durant le micro-usinage des diélectriques par

impulsions laser femtosecondes sont évoqués dans R. Gattass et al. [5]. La figure est
reprise de cette référence. Elle décrit les échelles de temps des phénomenes physiques pre-
nant place pendant I'interaction d’une impulsion femtoseconde avec un diélectrique. Sur
des échelles de temps femtosecondes, 'impulsion laser excite les porteurs de charge. Les
phénomenes collisionnels permettent ensuite la thermalisation des porteurs de charge et
du diélectrique sur des échelles de temps femtosecondes et picosecondes. Les évenements
structurels et thermiques apparaissent finalement sur des échelles de temps plus longues,
allant de la picoseconde a la nanoseconde, voire la microseconde.
Nous soulignons que ce sont seulement les phénomeénes ultra-rapides (excitation des por-
teurs de charge et collisions) qui doivent étre pris en compte dans un modele destiné
a calculer la distribution du dépdét d’énergie laser dans le diélectrique. Les événements
structurels et thermiques ont lieu bien apres le passage de I'impulsion laser.

Excitation des - Absorption de photons

porteurs de charge e

-Collisions entre les porteurs de charges

Thermalisation _

Evénements
structurels et _ Diffusion thermique
thermiques

a Resotidification [

10715 1012 10° 10°
Temps (s)

Collisions porteurs/phonons

FIGURE 1.4 — Echelle de temps des phénoménes physiques se produisant pendant 'interac-
tion entre une impulsion laser femtoseconde et un matériau diélectrique. Les barres rouges
représentent les échelles de temps typiques des différents phénomeénes.

Nous détaillons maintenant un peu plus les phénomeénes ultra-rapides. Le premier phé-
nomene ultra-rapide énoncé sur la figure est I’absorption de photons. A des niveaux
d’intensité de 10'* W /cm?, ce phénoméne correspond principalement & I’absorption mul-
tiphotonique et a 'effet tunnelE| [30]. Dans les matériaux diélectriques avec un grand gap,
I’absorption de plusieurs photons infra-rouges est nécessaire pour faire passer un électron
de la bande de valence a la bande de conduction. Comme le montre la figure (a) en
considérant une simple structure de bande parabolique, un électron de valence (1) absorbe
plusieurs photons d’énergie hiwgy et est alors promu dans la bande de conduction (1’). Un
trou (absence d’électron) apparait dans la bande de valence. Par exemple, pour la silice
fondue avec une énergie de gap U, = 9 eV [43], il faut typiquement 6 photons d’une
impulsion laser centré a& A\g = 800 nm (Ephoton = he/Ao = 1,55 eV).

2. L’effet tunnel correspond & la distorsion directe de la barriére de potentiel d’un atome par le champ
laser.
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FIGURE 1.5 — Schématisation des phénomenes d’absorption multiphotonique, de Bremss-
trahlung inverse et d’ionisation par impact. (a) Un électron de valence (1) absorbe plusieurs
photons d’énergie 7wy et est alors promu dans la bande de conduction (17). (b) L’électron
de conduction (1’) absorbe & plusieurs reprises un photon d’énergie fiwy et un phonon de
quantité de mouvement K, et monte ainsi dans un état énergétique plus élevé (1”). (c)
L’électron énergétique (1”) entre en collision avec un électron de valence (2) et lui trans-
met une partie de son énergie et de sa quantité de mouvement. L’électron de valence est
alors promu dans la bande de conduction (2’). L’électron de conduction déclencheur de la
réaction descend en énergie dans la bande de conduction (177).

Les électrons libérés lors de l’absorption multiphotonique (ou par effet tunnel) vont

ensuite pouvoir interagir de facon plus directe avec I'impulsion laser. En effet, comme
schématisé sur la figure [1.5|(b), & travers les collisions électron-phonon-photon (phénoméne
de Bremsstrahlung inverse), les porteurs de charge absorbent de 1’énergie au champ laser
et ont ainsi acces a des niveaux énergétiques bien supérieurs a celui du gap [26]. Un autre
processus peut alors entrer en jeu : l’ionisationlﬂ par impact [44].
Dans ce processus, un électron de conduction énergétique (1”) collisionne un électron de
valence (2) et lui transmet une partie de son énergie et de sa quantité de mouvement (voir
figure [1.5|c)). L’électron impacté monte alors dans la bande de conduction (2’) et laisse
un trou dans la bande de valence. D’autre part, 1’électron énergétique redescend dans le
bas de la bande de conduction (17’). Les deux électrons de conduction pourront alors
absorber de ’énergie laser et entrer en collision avec deux autres électrons de valence. Il
se produit une avalanche d’ionisations par impact.

Cet effet d’avalanche a tendance a augmenter fortement la densité d’électrons de
conduction et de trous de valence dans la zone irradiée du diélectrique. Cette collection
de particules chargées représente alors un plasma d’électrons et de trous au sein du

3. Tonisation au sens "excitation" puisque nous considérons des solides diélectriques.
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diélectrique. Ce plasma interagit avec I'impulsion laser, et engendre réflexion et absorp-
tion de l'impulsion laser [45, [46]. Par ailleurs, les phénomenes collisionnels élastiques
entre les porteurs de charge eux mémes, et entre les porteurs de charge et la maille
du diélectrique (collisions élastiques avec des phonons) prennent place au sein de ce plasma.

L’ensemble des phénomeénes ultra-rapides décrit précédemment conduit donc a la
création d’un plasma dense et chaud au niveau de la zone irradiée. Le dépot d’énergie
laser qui nous intéresse est maintenant terminé, et le diélectrique est bien loin de son état
d’équilibre. Nous terminons cette description rapide par un panorama des phénomenes
post-impulsion menant a la formation d’un dommage dans le matériau.

Une onde de pression, ou une onde de choc, originaire de la zone irradiée peut se
propager sur des échelles picosecondes. Cela a été observé expérimentalement dans le
verre par M. Sakakura et al. [47, 48] et dans I’eau par C. Schaffer et al. [49]. Quelques
instants plus tard (échelle nanoseconde), 1’énergie thermique contenue dans la zone
irradiée se diffuse dans le reste du diélectrique [5]. Une fois que la diffusion thermique a
permis au diélectrique de se refroidir, des phénomenes de resolidification de la matiere
peuvent se produire [5]. Finalement, I’ensemble de cette réaction en chaine (absorption
multiphotonique, avalanche, collisions élastiques, onde de choc, resolidification) laisse des
changements structurels importants au niveau de la zone qui a été irradiée. Des modi-
fications d’indice, ou méme encore des vides peuvent étre observés expérimentalement [32].

Le scénario précédemment décrit est un cadre général, il peut différer en quelques points
d’un matériau & un autre. Par exemple, la dynamique des excitons auto-piégés (discutés
dans la section est négligeable dans le saphir sur des dynamiques sub-picosecondes,
mais ne l'est pas dans le silice fondue [50}, H1].

1.3 Modélisation théorique et numérique

D’apres la section précédente, le calcul de la distribution du dépot d’énergie laser passe
par la modélisation des phénomenes ultra-rapides comme ’absorption de photons, 'ava-
lanche d’ionisation par impact ou encore les phénomeénes de collision élastique entre por-
teurs et les interactions avec les phonons. Dans I’état de ’art, il existe un certain nombre
de modeles prenant en compte ces effets, mais ils sont principalement destinés a décrire
la propagation d’une impulsion de haute-intensité sur des longueurs de plusieurs dizaines
de micrometres. Nous montrerons dans la section [I.4.2] que nous cherchons dans notre cas
a mettre en évidence des effets d’excitation d’ondes plasmas et de transport du plasma
d’électrons/trous sur des échelles sub-micrométriques. Ces phénomeénes s’avérent souvent
négligeables dans le cadre d’utilisation des modeéles de propagation de ’état de I’art. Nous
allons cependant lister les modeles théoriques de 1’état de 'art qui ont été sources d’ins-
piration pour le développement d’un nouveau modele théorique qui sera détaillé dans les
chapitres 2 et 3. Dans le cadre de cette these, nous avons choisi de changer d’approche, en
développant un modele plus approprié pour des interactions tres confinées dans les diélec-
triques, ou certains effets de plasma doivent étre pris en compte (détaillés dans la section
et ou les effets de propagation comme les effets Kerr et Raman sont négligeables
(justifié dans la prochaine section).
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1.3.1 Commentaires sur les effets induits par la polarisation
non-linéaire du diélectrique

Dans le modele théorique développé dans les chapitres 2 et 3 de cette these, nous avons
négligé en premiere approximation les effets Kerr et Raman.
Concernant 'effet Kerr, il peut étre négligé dans une étude avec des faisceaux de Bessel
fortement focalisés puisque la zone d’interaction est tres faible, ce qui induit peu d’accu-
mulation de phase non-linéaire [52]. D’un point de vue de l'optique géométrique, le flux
de rayon est conique, ce qui implique un faible trajet optique croisant la zone de forte
intensité (lobe central du faisceau). Ce trajet est typiquement de 'ordre de un a quelques
micrometres.
A propos de l'effet Raman, il est non négligeable pour des durées d’impulsion nanosecondes
et picosecondes, mais reste faible pour des impulsions femtosecondes ou le caractere forte-
ment transitoire réduit amplification Stokes [53]. Lors de la propagation d’une impulsion
femtoseconde dans un milieu dispersif, la différence entre la vitesse de groupe de la pompe
et de I'impulsion Stokes conduit a une distorsion de la phase relative et a la séparation
temporelle des deux impulsions, limitant ainsi la longueur d’interaction effective [53| [54].
Ce désaccord de vitesse est une limitation pour l'efficacité de conversion Raman des im-
pulsions femtosecondes dans un milieu dispersif. Nous négligerons donc I’effet Raman dans
la suite de cette étude.

1.3.2 Etat de l’art des modéles

Pour calculer le dépot d’énergie dans le diélectrique, il est nécessaire de décrire le
comportement de I'impulsion laser dans le milieu. Cette modélisation s’effectue a 'aide
des équations de Maxwell dans la matiére en unités du systéme international (SI) [55, 56]

V-D=p (1.1)

V.B=0 (1.2)
0B

VxE=-2 (1.3)
11D

ou D est le vecteur déplacement électrique, E le vecteur champ électrique, B le vecteur
champ magnétique et H le vecteur excitation magnétique. p est la densité volumique de
charges libres et J est le vecteur densité de courant.

Pour calculer la propagation de 'impulsion laser et connaitre le dépot d’énergie laser
dans le matériau, il faut définir les grandeurs caractéristiques du milieu portant sur les
charges liées par 'intermédiaire de (H, D) et sur les charges libres via (p, J).

Nous considérerons ici que des diélectriques non-magnétiques. Dans ce cas précis, le
vecteur excitation magnétique est relié au vecteur champ magnétique par la relation (|1.5)),
ou o est la perméabilité du vide.

1
H=—B (1.5)
Ho
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Nous prenons ensuite en compte la propriété de polarisabilité du diélectrique, portant
sur l'effet des charges liées, a travers une relation constitutive de la matiere :

D = R(E) (1.6)

ou R est une fonction désignant la réponse du milieu & une excitation électrique sous
leffet des charges liées. Nous détaillerons son expression dans le prochain chapitre. Dans
la littérature, elle est souvent spécifiée en introduisant la réponse linéaire du milieu et les
effets non-linéaires comme effet Kerr ou l'effet Raman [25].

D’autre part, la dynamique des charges libres générées par ’excitation laser peut étre
décrite via p et J, qui peuvent étre modélisés a travers un simple modele de Drude, une
équation de taux, une description fluide des plasmas, une description statistique, ou encore
une description exacte [57].

1.3.2.1 Modele de propagation basé sur la résolution directe des équations
de Maxwell

J. R. Penano et al. [58] ont présenté un modele basé sur le cadre général de la section
précédente, c’est-a-dire sur la résolution directe des équations de Maxwell supplées a
des équations d’évolution de p et de J pour décrire la réponse du plasma. La densité
de charges libres est calculée a partir d’une équation de taux alors que la densité
de courant J est calculée a partir d’'un modeéle de Drude-Lorentz. Dans cette méme
référence, les phénomenes comme 1’absorption multiphotonique, les collisions élastiques,
les recombinaisons et 'ionisation par impact sont inclus. Ce modele permet d’étudier la
transmission d’énergie laser sur des plasmas sous et sur-critiques.

En 2008, C. Mézel et al. [29] ont également présenté un modele basé sur la résolution
directe des équations de Maxwell, couplées a une équation pour la densité de courant
(modele de Drude) ainsi qu'une équation de taux pour la densité d’électrons. L’effet Kerr
est introduit dans les équations de Maxwell & travers un terme de polarisation non-linéaire
du milieu dans une relation constitutive de la matiere. Ce modele a servi de base pour des
simulations numériques 3D pour décrire la propagation et ’absorption d’une impulsion
laser sub-picoseconde.

Les modeles présentés dans les deux références ne sont pas en complet accord avec nos
besoins puisqu’ils décrivent la dynamique d’un plasma d’électrons/ions, et ne permettent
pas de décrire le transport, et par conséquent les ondes plasmas.

En 2011, K. I. Popov et al. [59] réalisent également des simulations & partir d’une
description basée sur la résolution directe des équations de Maxwell. Leur description in-
clut I’absorption multiphotonique et les collisions élastiques, mais n’inclut pas l'ionisation
par impact. La relation constitutive de la matiere leur permet d’introduire un terme de
polarisation non-linéaire pour l'effet Kerr, alors qu'une description fluide est employée
pour décrire I’évolution de la densité de courant et de la densité de charge. Le systéme
d’équations fluides sélectionné est fermée avec une hypothése de plasma froid, et décrit
I’évolution d’un plasma avec des trous lourds (seul le transport électronique est pris en
compte). Lors des simulations numériques, les auteurs négligent finalement le terme de
transport en considérant que le plasma est dominé par les collisions et 'ionisation.

En 2013, N. M. Bulgakova et al. [25] reprennent et affinent ce systéme d’équations, en
incluant Iionisation par avalanche, la diffusion Raman, la dispersion d’indice de groupe (&
travers un modele de Sellmeier) et les recombinaisons.
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La description des références [59] et [25] modélise la dynamique d’un plasma d’élec-
trons/trous en supposant des trous lourds (le courant de trou est négligé). Dans ce cas
particulier, les auteurs ont évalué 'importance du phénomene de transport et ont conclu
qu’il était négligeable par rapport aux autres phénomenes. Cette affirmation est valable
dans le cadre de leurs travaux avec des intensités utilisées de 10® W/cm? et des dimen-
sions du plasma considéré (40 pm de longueur et 3 pm de rayon). Nous verrons cependant
dans la section qu’elle est limitante pour le cas d’intérét de cette these.

1.3.2.2 Modéele de propagation basé sur une équation dérivée

Lorsque des hypothéses supplémentaires peuvent étre faites sur la propagation de
I'impulsion laser, différentes équations de propagation d’optique non-linéaire peuvent
étre dérivées et permettent d’éviter la résolution directe des équations de Maxwell qui
est bien souvent lourde numériquement. Plusieurs de ces équations de propagation sont
dérivées dans la référence [60], et sont basées fondamentalement sur l’approximation
unidirectionnelle. Des hypotheéses supplémentaires peuvent alors étre effectuées pour
simplifier les équations : approximation de I’enveloppe lentement variable, approximation
paraxiale ou encore approximation scalaire. Parmi ces équations de propagation, nous
retrouvons notamment ’équation de Schrédinger non-linéaire couplée avec les équations
de la matiere. Cette approche est initialement destinée a la modélisation de la filamen-
tation des impulsions bréves dans air [61] et elle a ensuite été adaptée pour 1’étude
de la filamentation sur plusieurs dizaines de micromeétres dans les liquides et les solides [1§].

En 2002, L. Sudrie et al. [27] présentent une description basée sur I’équation de propa-

gation de I’enveloppe scalaire prenant en compte 'effet Kerr, la dispersion de la vitesse de
groupe, la diffraction et I’absorption du plasma. Cette équation de propagation est couplée
a une équation de taux décrivant la photoionisation, 'ionisation par avalanche et les re-
combinaisons. En exploitant cette description, les auteurs de la référence [27] soulignaient
avoir fourni une premiere compréhension détaillée des mécanismes responsables des dom-
mages dans le volume de la silice fondue induits par des impulsions laser femtosecondes.
En caractérisant ces dommages, les auteurs ont pu corréler les résultats expérimentaux et
les résultats numériques.
Les descriptions basées sur des équations de propagation similaires & celles de la référence
[27] ont permis de comprendre de nombreux autres phénomeénes, comme par exemple la
propagation dans l’air et dans les liquides d’une impulsion laser infra-rouge de haute-
puissance [62}, [63], les caractéristiques des dommages induits par une impulsion laser foca-
lisée au coeur d’un échantillon de silice fondue [32] [64) 65], la modification des propriétés
du plasma induite par le chirp (phase d’ordre deux) [66], et ont par exemple donné acces
a la carte d’énergie laser déposée qui peut étre utilisée pour une étude de la déformation
structurelle d’un matériau a haute température a partir d’un modele élasto-plastique ther-
mique [67]. Les dimensions des dommages étudiés dans les références précédemment citées
sont supérieures a 20 pm de longueur et de l'ordre de 5 pm de rayon [18, 62, [64] 65].

Ces modeles, destinés a des probléemes de propagation sur des distances de plusieurs
dizaines de micrometres, ont permis d’expliquer bon nombre de résultats expérimentaux
dans des régimes de filamentation et de dommages optiques induits par des impulsions
femtosecondes d’énergie de 'ordre du microjoule. Il y a cependant quelques limitations
a l'emploi de ce type d’approche basée sur une équation de propagation dérivée des
équations de Maxwell. I. M. Burakov et al. [64] ont trouvé que les seuils de modification
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de volume des matériaux ne pouvaient pas étre prédits correctement avec ce type de
description [31I]. Ce type d’approche donne souvent un bon accord avec I'expérience sur
les zones de dommage larges (>1pm), mais les auteurs observent parfois un désaccord
concernant les dimensions sub-micrométriques. C’est par exemple le cas dans la référence
[32] ou les auteurs ne trouvent pas un bon accord avec Iexpérience sur les dimensions
transverses de la queue du dommage. Ils soulignent notamment que 1’équation d’enveloppe
non-linéaire résolue par leur code n’est pas compatible avec la mesure de queues de
dommage inférieures a 200 nm [32].

Cette derniére remarque confirme que nous sommes a la limite d’applicabilité de ce type
de description pour décrire la déposition d’énergie par faisceaux de Bessel femtosecondes,
puisque nous pouvons voir sur la figure que le diametre du dommage est de 'ordre
de 400 nm. Nous verrons d’ailleurs dans la section [I.4] que la résolution des équations de
propagation dérivée des équations de Maxwell n’a pas permis de retrouver les résultats
expérimentaux concernant les dimensions transverses des canaux induits par faisceaux de
Bessel fortement focalisés.

Pour terminer cette section, des équations de propagation des faisceaux fortement fo-
calisés ont été exploitées ces derniéres années [68, 69]. Dans de tels cas, la nature non-
paraxiale du probléme implique la résolution de I’équation d’onde vectorielle ou des équa-
tions de Maxwell directement. Pour éviter ces résolutions qui sont lourdes numériquement,
V. Fedorov et al. [68] ont présenté une solution ou le probléme d’optique non-paraxiale
est décomposé en un probleme de propagation équivalent dans un milieu d’indice fort ou
la propagation devient paraxiale. Nous n’exploiterons cependant pas ce type d’équation
pour la modélisation du dépdt d’énergie par faisceaux de Bessel femtosecondes, puisque
que nous verrons dans la section que nous avons besoin d’une description modélisant
les ondes plasmas, la dynamique des trous et les phénomenes de transport qui ne sont pas
pris en compte dans ce type de description.

1.3.2.3 Autres méthodes

Par ailleurs, d’autres approches ont été explorées pour décrire la propagation d’une
impulsion de haute-intensité dans un milieu diélectrique. Une liste non-exhaustive de ces
derniéres est réalisée dans cette section.

En 1996, les auteurs de la référence [46] ont réalisé des travaux sur les seuils de
dommages induits par des impulsions laser dans les diélectriques. Leur description
théorique décrit l'ionisation multiphotonique, les collisions élastiques et l’ionisation par
avalanche. Leur description de I'ionisation par avalanche est basée sur le développement
d’une solution de I’équation de Fokker-Planck (description cinétique des plasmas). Par
ailleurs, les auteurs utilisent un modeéle de Drude pour calculer la densité de courant.
L’impulsion laser est définie a travers une loi exponentielle basée sur la profondeur de
peau du matériau. Nous n’utiliserons pas cette description puisqu’elle suppose des trous
lourds et impose la forme spatiale du champ laser.

En 2011, B. Chimier et al. [30] présentent une étude expérimentale et numérique,
sur les dommages et les seuils d’ablation a la surface des matériaux diélectrique, avec
des impulsions ultra-courtes. Les simulations numériques sont basées sur la résolution
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d’un systéeme d’équations modélisant la photoionisation, les phénomeénes de collision
élastique, les recombinaisons et l'ionisation par impact. La partie ionisée du diélectrique
est décrite avec des équations d’évolution des températures ioniques et électroniques.
L’impulsion laser est a nouveau définie a travers une loi exponentielle basée sur la
profondeur de peau du matériau. Nous n’utiliserons pas cette description puisqu’elle
suppose la neutralité, néglige le transport et impose la distribution spatiale du champ laser.

En parallele des raffinements des modeles théoriques, des travaux sont réalisés sur
les taux de réaction. Par exemple, V. E. Gruzdev [70] fait remarquer que le taux de
photoionisation ne dépend pas seulement du gap d’énergie entre les bandes mais également
de la structure de bande du matériau dans la formule de Keldysh [7I]. V. E. Gruzdev [70]
a notamment dérivé des taux de photoionisation pour des bandes non-paraboliques, alors
que L. V. Keldysh a dérivé sa formule de photoionisation en s’appuyant sur une structure
de bande de type parabolique.

Un autre exemple, B. Rethfeld et al. [72, [73] montrent que les processus d’ionisation par
avalanche peuvent étre reproduits plus précisément en utilisant un ensemble d’équations
de taux, décrivant les changements de densité d’électrons libres a différents niveaux
d’énergie dans la bande de conduction.

Ces développements paralleles donnent des pistes pour raffiner les taux de réaction
présents dans les équations. Ils ne seront pas exploités dans ce manuscrit, mais pourront
I’étre dans des développements futurs.

Pour conclure, il existe de nombreuses approches pour modéliser la propagation d’une
impulsion laser de haute-intensité dans les diélectriques. Ces approches sont basées sur
des hypotheses plus ou moins fortes, et sont souvent destinées a modéliser la propagation
d’une impulsion laser de haute-intensité sur des dizaines de micrometres et non a calculer
un dépdt d’énergie dans le cas d’un faisceau fortement focalisé. Nous allons montrer dans
la prochaine section, des résultats numériques obtenus avec une de ces approches qui ne
s’accordent pas avec les résultats expérimentaux dans le cas des faisceaux de Bessel forte-
ment focalisés (énergie d’impulsion de ~1 pJ, Ag = 800 nm, intensité créte ~ 104 W /cm?,
durée d’impulsion ~100 fs, angle conique 6 = 16°).

1.4 Modélisation de 1’ablation par faisceaux de
Bessel

1.4.1 Précédentes études

Pour mieux comprendre les résultats expérimentaux de la section portant sur ’abla-
tion de diélectriques par faisceaux de Bessel femtosecondes, notre groupe a déja exploité
une description issue de I’état de l'art [74]. Cette description est basée sur ’équation non-
linéaire de Schrodinger [63] et prend en compte la dispersion, la diffraction, effet Kerr,
I’absorption multiphotonique et ’absorption du plasma. Dans le référence [33] publiée par
notre groupe, des cartographies (7, z) de la fluence (du dépdt d’énergie) sont tracées. Une
partie de ces cartographies sont reprises sur la figure
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FIGURE 1.6 — Comparaison entre les cartes de fluence expérimentale (a) et numérique
(b) obtenue a partir de la résolution de 1’équation Schrédinger non-linéaire. L'unité de la
fluence utilisée est J/cm?.

La figure (a) montre que la propagation expérimentale du faisceau de Bessel est
essentiellement non affectée par la génération de plasma et par l'effet Kerr, puisque la
structure radiale du faisceau et la position des lobes demeurent constantes au cours de la
propagation [33].

La distribution de fluence numérique calculée a partir de 1’équation de Schrodinger
non-linéaire couplée & un modele de Drude est affichée sur la figure (b) Les résultats
numériques ne sont pas compatibles avec les résultats expérimentaux de la figure (a)
[34]. Ils prédisent une distribution de fluence et de la génération de plasma dans des
régions bien plus larges que le nano-canal observé expérimentalement. Les simulations avec
I’équation de Schrodinger non-linéaire ne permettent donc pas de reproduire l'invariance
de propagation observée expérimentalement en utilisant des parametres standards pour
la silice fondue.

Dans la référence [33], notre groupe suggere la présence d’un mécanisme d’absorption
non identifié et non pris en compte dans une description basée ’équation de Schrédinger
non-linéaire. Une simulation annexe a partir des équations de Maxwell a permis d’obser-
ver un effet supplémentaire de résonance sur un plasma nanométrique, correspondant a
I'excitation d’une onde plasma (absorption résonance discutée plus tard dans la section
5.1.2)) [33]. Cet effet de résonance a tendance a réduire la défocalisation liée & la génération
de plasma [33]. Cette simulation annexe a mis en évidence la limite de la description de
la référence [63] pour des problémes avec des plasmas nanométriques.

I. Ouadghiri-Idrissi [34] (membre de notre groupe) a investigué la déposition d’énergie
par faisceaux de Bessel femtosecondes avec différents taux d’ionisation. Ces travaux
n’ont pas permis d’obtenir un accord simulation/expérience et ont renforcé le fait que la
description théorique précédemment utilisée était insuffisant pour décrire les résultats de
la figure I. Ouadghiri-Idrissi [34] conclut finalement que le développement d’un mo-
dele physique approprié est nécessaire pour expliquer ’ablation avec les faisceaux de Bessel.

Par ailleurs, un autre travail sur la déposition d’énergie par faisceaux de Bessel
femtosecondes a été rendu publique apres le début de ma de these de doctorat. R.
Beuton [26] a étudié avec le code ARCTIC le profil du dépdt d’énergie laser dans la
direction de propagation du faisceau de Bessel [26]. Ce code résout les équations de
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Maxwell couplées aux équations décrivant la réponse non-linéaire du milieu diélectrique.
Le diélectrique irradié est soumis & des processus de photoionisation, de collision élastique
et de recombinaison. Ces processus sont décrits via ’évolution temporelle de la densité
d’électrons de conduction. Cette dynamique électronique est modélisée par les équations
d’Euler qui fournissent une réponse fluide du gaz d’électrons soumis a ’action du champ
électrique. Les résultats obtenus avec le code ont permis de comprendre comment s’établit
le dépdt d’énergie et rendent compte des effets des différents processus d’ionisation sur
les évolutions des profils de densité et d’énergie électronique. Cependant ’étude ne porte
pas sur le profil transverse (dans la direction radiale) du dépot d’énergie laser.

Pour terminer, des limitations sur la génération de nano-canaux par faisceaux de Bes-
sel femtosecondes ont pu étre observées dans le silicium [75] : les résultats expérimentaux
obtenus dans le verre n’ont pas pu étre reproduits dans le silicium. Les auteurs de la réfé-
rence [75] soulignent le besoin de simulations de propagation non-linéaire pour élucider ce
probleme. Cela confirme une fois de plus le besoin de clarification concernant la déposition
d’énergie par faisceaux de Bessel femtosecondes.

1.4.2 Problématique de la theése

Nous rentrons maintenant plus dans le détail concernant la problématique de cette
these, et listons les phénomenes négligés dans les modeles de 1’état de ’art destinés a des
calculs de propagation, qui ne sont pas négligeables pour le calcul du dépdt d’énergie par
faisceaux de Bessel femtosecondes.

Dans la section précédente, nous avons vu que notre groupe a exploité un systeme
d’équations basé sur une équation de propagation dérivée des équations de Maxwell. Or,
d’apres d’autres travaux de notre groupe [33], il est nécessaire de résoudre les équations
de Maxwell pour tenir compte de phénomeénes physiques comme 1’absorption résonnante.
Dans ce manuscrit de theése, nous exploiterons une description basée sur la résolution
directe des équations de Maxwell pour calculer le dépot d’énergie dans les diélectriques
par faisceaux de Bessel femtosecondes.

Cependant, les systemes d’équations basés sur la résolution directe des équations de
Maxwell listés dans la section[I.3.2.T]impliquent bien souvent des hypothéses fortes comme
par exemple :

e La masse effective des trous de valence est grande devant celle des électrons de
conduction. Cette hypothese est justifiée en considérant des cas ou la bande de
valence présente une dispersion plus faible que la bande de conduction. Ainsi, du fait
de leur plus grande inertie, la dynamique des trous dans le champ laser peut étre
négligée [70].

e Les phénomenes de transport sont souvent négligés aux intensités et durées d’im-
pulsion étudiées [26], 59]. Cette hypothese est justifiable dans les plasmas avec des
trous lourds, dans les plasmas d’électrons-ions (c’est-a-dire ou la structure de bande
a disparu), ou encore dans les plasmas micrométriques.

e L’hypotheése de quasi-neutralité du plasma est souvent effectuée. Cette hypothese ne
permet pas de modéliser les ondes plasmas.
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Les 3 hypotheses précédentes ne sont pas applicables pour le calcul du dép6t d’énergie par
faisceaux de Bessel femtosecondes de nos expériences pour les raisons suivantes :

e Nous étudions des matériaux transparents comme par exemple le saphir, 'oxyde de
magnésium ou encore la silice fondue. Or T.V. Perevalov et al. [T7] ont montré que
la masse effective des trous mj dans le saphir est du méme ordre de grandeur que
la masse effective des électrons (mj = 0.4me). De plus, Y.-N. Xu et al. [78] ont
montré la méme chose dans 'oxyde de magnésium ou mj = 0.35m.. Il n’est alors
pas possible de négliger la dynamique des trous tant que la structure de bande du
matériau est en place.

e Au vue de la forme et des dimensions du canal de la figure [1.2] nous pouvons raison-
nablement nous attendre a la génération d’un plasma aux dimensions nanométriques.
Or, un tel plasma peut présenter des forts gradients de densité ou encore de pres-
sion. Nous ne pouvons donc pas négliger les phénomenes de transport dans un plasma
d’électrons/trous, en particulier si les trous sont légers. Ce transport peut étre induit
par les gradients de pression ou encore par la force pondéromotrice exercée par le
champ laser (force discutée dans la section . Les phénomenes de transport des
plasmas d’électrons/trous sont des phénomenes bien connus de la physique des semi-
conducteurs [79], et que nous souhaitons les étudier dans les diélectriques & grand
gap.

o Finalement, si les gradients sont forts, le phénomene d’absorption résonnante peut
jouer un role important [80]. L’absorption résonnante correspond a ’excitation d’une
onde plasma par le champ laser. Ce phénomeéne de résonance induit des gradients
de champ important qui peuvent eux-mémes générer du transport a travers la force
pondéromotrice [81]. Les ondes plasmas correspondent & des séparations de charge
et ne sont modélisées proprement qu’avec une description non basée sur I’hypothese
de quasi-neutralité.

Pour conclure, notre modele théorique, doit tenir compte de la photoionisation,
I'ionisation par impact et les collisions élastiques, mais il doit également inclure des
phénomenes souvent négligés : la dynamique des trous, le transport et l’excitation
des ondes plasmas. Une étude avec cette approche différente pourra nous donner des
informations supplémentaires concernant le régime transitoire (présence d’un plasma
d’électrons/trous au sein du diélectrique) sur le dépdt d’énergie laser.

Les objectifs de ce manuscrit peuvent maintenant étre clairement définis :

1. Développer un modele théorique pour étudier la déposition d’énergie dans les diélec-
triques par faisceaux de Bessel femtosecondes. Ce modele doit prendre en compte la
photoionisation, 'ionisation par impact, les phénomeénes collisionnels, le transport,
la dynamique des trous et les ondes plasmas.

Résoudre numériquement le systeme d’équations du modele théorique.

Utiliser le code numérique pour apporter des éléments de réponse sur I'importance
de la dynamique des trous, du transport et des ondes plasmas lors du micro-usinage
avec des faisceaux de Bessel femtosecondes.

Nous terminons cette section par des questions importantes qui sortent du carde de ce
manuscrit, mais qui peuvent avoir un incidence sur 'interprétation des résultats. Comment
estimer la transition entre un plasma d’électrons/trous et un plasma d’électrons/ions?
Jusqu’a quel taux d’inversion de population peut-on parler de structure de bande? A
quel instant peut-on parler de plasma d’électrons/ions ? Nous nous efforcerons de faire une
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étude, en gardant en téte que le plasma n’est probablement pas un plasma d’électrons et de
trous tout au long de I'interaction. Dans la référence [32], les auteurs identifient des régimes
ou le plasma est composé d’électrons et de trous, puis d’électrons et d’ions. Ils évoquent
notamment le fait que lorsque l'ionisation par impact n’est pas effective, la présence d’un
plasma d’électrons/trous est attendue, alors que lorsqu’elle devient effective, 1’énergie est
suffisante pour passer d’un plasma d’électrons/trous & un plasma d’électrons/ions.

1.5 Synthese du chapitre 1

Au cours de ce premier chapitre, nous avons situé le contexte dans lequel s’inscrit ce
travail de these, en rappelant les principaux résultats expérimentaux obtenus par notre
groupe lors du micro-usinage de diélectriques par faisceaux de Bessel femtosecondes. Nous
avons souligné que les descriptions habituellement utilisées dans 1’état de 1’art sont desti-
nées a des problématiques différentes de la nétre et contiennent des hypothéses trop fortes
pour les cas de faisceaux fortement focalisés et des matériaux possédant des trous légers.
L’objectif des prochains chapitres est de changer d’approche en construisant un modele
théorique et un code numérique permettant de calculer le dépot d’énergie laser par fais-
ceaux de Bessel femtosecondes, en prenant en compte le transport, la dynamique des trous
et les ondes plasma.






2

MODELISATION DE LA DYNAMIQUE
D’UN PLASMA

Une théorie nouvelle ne triomphe jamais. Ce
sont ses adversaires qui finissent par mourir.

- MAaX PLANCK

Le chapitre précédent a souligné la nécessité de développer un modele spécifique pour
le cas des nanoplasmas générés par faisceaux de Bessel femtosecondes. I1 doit prendre
en compte un certain nombre de phénomenes plasmas tels la dynamique des trous, le
transport, les ondes plasmas, la photoionisation, 1’ionisation par impact ou encore les
collisions élastiques. La modélisation de la dynamique spatio-temporelle d’'un plasma peut
se faire a travers la théorie cinétique. Pour inclure les phénomeénes physiques énoncés
précédemment dans le modele, il est nécessaire de comprendre comment les équations de
la théorie cinétique sont dérivées : c’est I'objectif de ce chapitre.

Il est divisé en 5 grandes parties, et commence avec une définition d’'un plasma et de
sa boucle de rétroaction. Nous justifierons ensuite le choix d’'une étude de plasmas non
relativistes et non quantiques, puis nous résumerons les principaux niveaux de description
de la théorie cinétique des plasmas et leurs domaines de validité. Nous terminerons par une
dérivation analytique des équations de la description statistique et de la description fluide
a partir d’une description classique exacte. Les différentes hypotheses seront soigneuse-
ment détaillées. Une bonne connaissance des hypothéses permettra notamment d’éviter
des contresens au moment de ’ajout des phénomenes physiques supplémentaires dans le
modele.

2.1 Définition d’un plasma

Un plasma est un état dans lequel la matiére est partiellement ou complétement
ionisée. La caractéristique qui distingue un plasma d’un solide, d'un liquide ou encore
d’un gaz est ’aspect collectif du comportement des particules chargées dii aux interactions
électromagnétiques entre elles.

La richesse de comportement des plasmas trouve son origine dans le couplage champ-
plasma [81] : par exemple dans le cas d’un plasma électrons/ions, les champs électriques et
magnétiques (E,B) induisent le mouvement des électrons et des ions. A travers ces dépla-
cements, les électrons et les ions s’organisent en charges d’espace p et courants électriques
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26 CHAPITRE 2. MODELISATION DE LA DYNAMIQUE D’UN PLASMA

J, qui eux-mémes deviennent les termes sources des équations des champs électromagné-
tiques. Cet effet de couplage entre les champs et les particules du plasma est résumé sur

la figure

Champ
électromagnétique
E(x,t) B(x,t) 2
0,
S
%

Mouvement des charges
Postion x(t)
Vitesse v(t)

Densité de charge p(x,t)
Densité de courant J(x,t)

FIGURE 2.1 — Boucle de rétroaction du couplage champ-plasma.

Le plasma étudié dans cette these a des caractéristiques bien précises. Il ne s’agit pas
d’un plasma d’électrons et d’ions dans le vide, mais d’un plasma d’électrons et de trous au
sein d’un milieu diélectrique. Il faut donc tenir compte des effets des charges libres, mais
également des effets des charges liées : ce point de sera discuté dans la section

2.2 Effets relativistes et quantiques

La théorie cinétique des plasmas est une théorie relative aux mouvements des particules,
qui permet notamment de décrire la dynamique spatio-temporelle d’'un plasma. Cette
théorie décrit le plasma de facon classique, relativiste ou quantique. L’objectif de cette
section est de montrer qu’une description classique du plasma peut étre utilisée pour notre
probléme d’interaction Bessel/diélectrique.

2.2.1 Effets relativistes

Commengons par examiner l'importance des effets relativistes en faisant un calcul
d’ordre de grandeur. Le facteur relativiste adimensionné pour évaluer I'importance des
effets relativistes est donné par [82] :

— IQe‘EO

= 2.1
MeCW) (2.1)

ao

ou c la vitesse de la lumiere dans le vide, me est la masse de 1’électron libre, g, est sa
charge, Fy est 'amplitude du champ électrique et wqg est la pulsation de 'onde optique.
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En physique des plasmas, les effets relativistes sont considérés comme négligeables si le
critére suivant est satisfait [82] :
ag K 1 (2.2)

Les pics d’intensité utilisés expérimentalement sont de 1'ordre de I = 1,1 x 104 W/cm?
[23]. De fagon a ne pas alourdir ce calcul d’ordre de grandeur, nous considérons que cette
intensité correspond a celle d’'une onde plane monochromatique polarisée linéairement
et non celle d’un faisceau de Bessel impulsionnel. Pour une telle onde, la relation liant
lamplitude du champ électrique Ey et l'intensité est donnée par [83] :

[2c01
Eo= /2% ~ 2,3 %10° V/m (2.3)
n

ou n = 1,45 est l'indice optique de la silice fondue. Par ailleurs, dans notre probleme,
la longueur d’onde centrale des impulsions est A9 = 800 nm (laser titane-saphir). Cela
correspond & une pulsation centrale wg = 2,36 x 10 s~!, ce qui donne :

ap~6x1073 <« 1 (2.4)

Le critere est largement satisfait, les effets relativistes pourront donc étre négligés dans
notre étude de linteraction Bessel/diélectrique. Ce critére demeure valide méme pour
de faibles masses effectives (par exemple m’ = 0,1m,). La quantité de mouvement des
particules pourra ainsi étre écrite sous une forme non relativiste dans la théorie cinétique
des plasmas.

2.2.2 Effets quantiques

Les effets quantiques sont considérés comme négligeables lorsque la longueur d’onde
thermique de De Broglie Ay, est beaucoup plus petite que la distance moyenne entre les

particules d, [81], [84] :

A
dih <1 (2.5)

A toute particule de quantité de mouvement p est associée une onde de matitre de
vecteur d’onde k vérifiant p = fik, et dont la longueur d’onde de De Broglie Aq}, associée

a pour expression [85], 86] :
h
Adb = — (2.6)
Ipl

ou ||p|| est la norme du vecteur quantité de mouvement, et h est la constante de Planck.
Par ailleurs, la longueur d’onde thermique de De Broglie (grandeur issue de la mécanique
quantique et de la physique statistique) est définie pour un ensemble de particules. Elle
correspond a la longueur d’onde de De Broglie moyenne des particules d’un gaz porté a
une certaine température. Cette longueur d’onde thermique de De Broglie Ay, dans un cas
non relativiste est définie par la relation suivante [87] :

2mh?
AMp = (| —— 2.7
ne 2 2

ou 7 est la constante de Planck réduite, kg est la constante de Boltzmann et T, est la
température électronique.
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Les simulations numériques de Mirza et al. [88] sur les dynamiques temporelles et le
chauffage de la silice fondue par excitation laser, permettent d’avoir accés a un ordre de
grandeur de la température électronique et de la densité du plasma. Les simulations numé-
riques ont été effectuées en modélisant 'interaction entre une impulsion femtoseconde d’un
laser titane-saphir avec une fluence de 8 J/cm? et de la silice fondue. Ces parameétres sont
donc proches des parametres expérimentaux utilisés dans le cadre de 'interaction Bes-
sel/diélectrique que nous souhaitons étudier [23]. En considérant une fluence de 8 J/cm?,
les résultats numériques de Mirza et al. [88] montrent des températures électroniques d’en-
viron ~ 100 eV et une densité de 'ordre de ~ 102! cm™3. En se basant sur ces données, la
longueur d’onde thermique de De Broglie donnée par 1'équation (2.7) est :

Ap >~ 0,7 A (2.8)

Calculons maintenant ’ordre de grandeur de la distance moyenne entre deux particules
au sein du plasma. En considérant ’estimation de densité ne ~ 10%' ecm™3, la distance
moyenne entre deux particules est donnée par :

doe=n7? =10 A (2.9)

Evaluons maintenant le critére (2.5 :

% ~0,07 <1 (2.10)

e

Pour conclure, la distance moyenne entre deux particules est un ordre de grandeur au-
dessus de la longueur d’onde thermique de De Broglie : les effets quantiques sont donc
relativement faibles dans le plasma considéré. Cependant, si la température électronique
est plutot de 10 eV, le critére deviendrait % ~ 0,22 < 1 (et méme ~ 0,7 < 1 pour
1 eV) et nous serions a la limite des effets (iuantiques. Pour des raisons de simplicité,
nous considérerons dans ce manuscrit de these une description classique de physique des
plasmas. Cette approche permettra en premier lieu d’alléger les calculs et de développer
un sens physique sur les mécanismes dominants durant 'interaction Bessel/Plasma. Nous
verrons plus tard, dans les simulations numériques du chapitre 6, I'ordre de grandeur
des températures. Une étude a posteriori sur les effets quantiques durant l'interaction
Bessel/Plasma serait bien évidemment enrichissante.

2.3 Vue d’ensemble de la théorie cinétique clas-
sique

Dans les paragraphes précédents, nous avons montré qu’il est possible dans un premier
temps de modéliser notre probleme d’interaction Bessel/diélectrique avec une description
classique de la théorie cinétique des plasmas. L’objectif de cette section est de donner une
vue d’ensemble des différents niveaux de description de la théorie cinétique des plasmas :
description exacte, description statistique et description fluide. Cette approche qualita-
tive permettra de souligner les avantages et les inconvénients de chacune des descriptions
et ainsi d’éclairer notre choix de modélisation pour notre probléeme d’interaction Bes-
sel/diélectrique.
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2.3.1 Les différents niveaux de description de la théorie ci-
nétique classique

Les différents niveaux de description de la théorie cinétique classique des plasmas sont
résumés sur la figure 2.2] Cette figure donne, pour un niveau de description du plasma,
I’équation régissant sa dynamique, ainsi qu'une caractéristique particuliere de 1’évolution
du plasma.

Niveau de description - . . Byt
du plasma Equationet variables Caractéristique
Description exacte Equation de Dynamique des particules
du plasma Klimontovich individuelles dans
N,(X,V,t) un espace a 6 dimensions
_____________________________________________ T
i Lissage de la fonction
' de distribution discrete
Y
Description Equaélonlcmethue Evolution d une fonction
] u plasma de distrubtion dans
statistique N ; :
f(x,v,t) un espace a 6 dimensions
_____________________________________________ @
1 Calcul des moments
' +Relation de fermeture
Y
Description Equations fluides Evolution des variables
fluide macroscopiques dans
ny(X,t), uy(x,t), p(x,t) un espace a 3 dimensions

FIGURE 2.2 — Syntheése des différents niveaux de description de la théorie cinétique classique
des plasmas.

L’approche la plus fondamentale correspond a une description exacte du plasma. La
dynamique des particules individuelles est donnée par une équation de Klimontovich
pour chaque espece s du plasmalﬂ L’équation de Klimontovich décrit 1’évolution spatio-
temporelle de la fonction de distribution discrete Ny (i.e. une somme de distribution de
Dirac). Les champs microscopiques sont calculés & partir des équations de Maxwell. Cette
description contient 'information sur la position et la vitesse de chacune des particules du
plasma. Elle contient souvent beaucoup plus d’information que nécessaire, et sert souvent
de point de départ pour des approximations.

Nous verrons dans la section qu'un lissage spatial de la fonction de distribution
discrete Ny permet d’obtenir une fonction de distribution continue f;. L’évolution
spatio-temporelle de cette grandeur statistique est alors donnée par 1’équation cinétique
du plasma, et les champs moyens sont calculés a partir des équations de Maxwell.
Cette description statistique fait évoluer la fonction de distribution f; dans un espace
a 6 dimensions, et permet de séparer les comportements collectifs du plasma et les

1. s = e pour les électrons et s = h pour les trous.
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comportements liés aux particules individuelles.

Dans la section nous verrons qu’en calculant les différents moments en vitesse
de I’équation cinétique du plasma, il est possible d’obtenir les équations fluides décrivant
I’évolution spatio-temporelle des grandeurs macroscopiques telles que la densité ng, la vi-
tesse moyenne ug ol encore la pression ps. Les champs moyens sont calculés & partir des
équations de Maxwell. La description fluide est plus légere, puisque les variables macrosco-
piques évoluent temporellement dans un espace a 3 dimensions. Cependant, la dérivation
des équations fluides a partir de I’équation cinétique du plasma impose de faire une hypo-
these sur les moments de la fonction de distribution f; : c’est le probléme de la relation
de fermeture du systeme fluide.

2.3.2 Choix d’un niveau de description

Dans la section précédente, nous avons donné une vue d’ensemble des différents niveaux
de description de la théorie cinétique des plasmas. Nous allons maintenant justifier le
choix d’un niveau de description pour notre probléeme d’interaction Bessel/Plasma. Les
différentes valeurs des parametres du plasma étudié sont récapitulées au fur et a mesure

dans le tableau 2.11

TABLE 2.1 — Ordres de grandeur du plasma étudié.

Longueur du plasma L, 40 pm
Rayon du plasma rp 200 nm
Nombre de particules Np 5 x 1010
Densité Ne 10%! em—3
Température électronique Te 1-100 eV
Longueur thermique de De Broglie | Ay | 0,07-0,7 nm
Longueur de Debye AD 0,2-2 nm
Parametre relativiste agp 6 x 1073

Dans certains problémes de physique des plasmas, les descriptions statistiques et fluide
ne suffisent pas pour décrire le comportent du plasma [89]. Dans ce cas, il est nécessaire
d’étudier le mouvement de chaque particule du plasma. Les ordinateurs modernes peuvent
faire cela dans une certaine mesure (typiquement leurs mémoires peuvent stocker 10° par-
ticules dans un espace a 3 dimensions [89]). D’aprés l'estimation de la section [2.2.2] 'ordre
de grandeur des densités en jeu dans notre probléme d’interaction Bessel/diélectrique est
102! em™3. Ainsi, un plasma de rayon 7p ~ 200 nm et de longueur L, ~ 40 pm (voir
figure contient environ Np = 5 x 10'0 particules. Il n’est donc pas envisageable de
modéliser notre probleme avec une description exacte. La question est donc de savoir s’il
est possible dans notre cas d’adopter une description statistique du plasma.

Une description statistique est possible a condition de vérifier deux criteres [90] :
L > \p (2.11)

et :
4
negﬂ')\% >1 (2.12)
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ou L est la dimension du systéme étudié et A\p est la longueur de Debyeﬂ La longueur de
Debye est un parametre important pour 'estimation des échelles auxquelles les compor-
tements collectifs ont lieu [80]. D’apres les estimations de température et de densité faites
dans la section m cette longueur dans notre probléeme d’interaction Bessel/diélectrique
est de 'ordre de :

Ap ~ 2 nm (2.14)

Les échelles spatiales étudiées devront étre supérieures a 2 nm pour que la description
statistique ait un sens. Le diametre des canaux générés par faisceaux de Bessel sont de
l'ordre de 400 nm [23], il n’est donc pas contraignant d’étre limité a une résolution de
2 nm. Le premier critere est donc satisfait.

Vérifions maintenant le second critere :

4
negw)\SD ~ 50> 1 (2.15)

L’équation indique qu’il y a en moyenne 50 particules dans une sphere de Debye, la
seconde inégalité est alors satisfaite. Une description statistique de notre probleme
d’interaction Bessel/diélectrique est alors possible. Mais, bien entendu, les dynamiques
sur des échelles plus petites que la longueur de Debye ne seront pas accessibles [90]. Par
ailleurs, nous pouvons remarquer que si la température s’avere plutot de 1 eV, le critere
n’est plus satisfait et la description statistique n’est plus adaptée.

Il est possible de pousser plus loin la description statistique en considérant que les
phénomenes collisionnels entre particules sont importants. Dans ce cas, il est possible de
faire ’hypothese que le plasma parvient a atteindre un équilibre thermodynamique local.
La fonction de distribution fs relaxe alors localement vers une distribution de Maxwell-
Boltzmann. Le plasma peut ainsi étre décrit comme un ensemble de deux fluides (électrons
et trous) ayant chacun une densité, une vitesse moyenne et une pression, et interagissant
a travers les champs électromagnétiques moyens.

Nous allons faire I’hypothese que 'effet des collisions est relativement important dans
notre probléme d’interaction Bessel/Plasma (nous reviendrons sur ce point dans le cha-
pitre 3 afin de justifier cette hypothese). Elle nous permettra d’utiliser une description
fluide du probleme et ainsi de bénéficier d’avantages importants. En effet, la description
fluide permet de décrire de maniére relativement compléte la quasi totalité des phéno-
menes physiques ayant lieu dans le plasma tout en impliquant des calculs beaucoup plus
simples que ceux de la description statistique, beaucoup plus lourde & manier et complexe
a interpréter [91]. Cependant, certains effets comme ’amortissement Landaulﬂ ou encore

2. Le concept de la longueur de Debye est le suivant : les charges négatives sont attirées par les charges
positives, et réciproquement. Cette tendance naturelle implique que statistiquement, toute charge s’entoure
d’un surplus de charges de signe opposé, formant ainsi ce que ’on appelle le nuage de Debye. Il est alors
possible de conceptualiser une longueur caractéristique au-dela de laquelle les effets coulombiens d’une
particule chargée sont écrantés. Dans le cas contraire aux inégalités (2.11) et (2.12)), il n’y a pas assez
d’espace dans le systéme pour que les effets collectifs (statistiques) puissent exister [89]. Cette longueur
caractéristique est la longueur de Debye et est donnée par [89] :

eoksTe

)\D =
nqu

(2.13)

ol €y est la permittivité du vide. L’ouvrage de M. Moisan et J. Pelletier [9I] contient la démonstration de

la relation (2.13).

3. Résonance entre une onde se propageant dans le plasma et les particules d’une certaine classe de
vitesse.
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les queues de distribution non thermiques ne sont pas pris en compte dans la description
fluide [90]. 11 est donc intéressant d’utiliser une description fluide dés que possible, mais il
faut resté précautionneux sur les hypotheses faites et sur I'interprétation des résultats.
Notons qu’il existe une multitude de modeles fluides (modele multi-fluide, modele plasma
a deux températures, modéle mono-fluide, modeéle magnétohydrodynamique) et une mul-
titude de relations de fermeture. Il faudra donc faire un choix judicieux parmi les modeles
fluides de fagon & décrire convenablement notre probléme d’interaction Bessel/diélectrique.
Afin d’étre conscient de toutes les suppositions des modeles fluides, nous détaillerons toutes
les hypotheses nécessaires pour dériver un modele fluide a partir d’'une description exacte
du plasma : c’est I’objectif de la section suivante.

2.4 Dérivation des modeles de la théorie cinétique
classique

Parmi les différents niveaux de description de la théorie cinétique des plasmas, nous
avons décidé dans les sections précédentes de nous orienter vers une description fluide
classique pour notre probléeme d’interaction Bessel/matieére. L’objectif de cette section
est de lister toutes les hypothéses du modele fluide que nous souhaitons exploiter. Pour
cela, nous abordons la dérivation d’un systeme d’équations fluide classique a partir d’une
description exacte du plasma.

Nous ferons quelques étapes d’algebre de fagon & donner 1’état d’esprit de la dérivation.
Le détail des calculs se retrouve notamment dans les chapitres 5, 6, 7 et 8 de Fundamentals
of plasma physics de J. A. Bittencourt [84], dans les chapitres 3, 4 et 7 de Introduction
to plasma theory de D. R. Nicholson [92], ou encore dans Physique des plasmas de J.
Delcroix et A. Bers [93].

Les descriptions de physique des plasmas que nous allons présentées sont basées sur un
ensemble d’hypothéses dont les deux premiéres sont les suivantes :
Hypothése n°1 :
Nous faisons ici I’hypotheése de matériaux avec une structure de bande parabolique isotrope.
Les masses effectives sont alors indépendantes en position et en direction dans la zone de
Brillouin. Cette hypothese forte permet d’alléger les calculs, mais elle est parfois tres
réductrice pour les matériaux avec une structure de bande plus complexe.

Hypothése n°2 :

Les particules du plasma sont décrites par un état classique et sont considérées comme
ponctuelles. Cette approche ne permet donc pas de décrire les propriétés quantiques du
plasma puisque les particules ne sont pas décrites par un état quantique. Les effets de spin
sont par exemple ignorés.

2.4.1 Description exacte du plasma

L’objectif premier de la théorie cinétique des plasmas est de trouver une équation
décrivant la population de particule, au lieu d’avoir N équations donnant I’évolution de
chacune des particules. En fixant des conditions initiales, il est alors possible de calculer
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les trajectoires dans le temps de chacune des particules.

Commencons tout d’abord par poser quelques données du probleme :

o Le plasma est constitué de plusieurs espéces indicées s (s = e pour les électrons et
s = h pour les trous), représentant chacune Ny particules.

o A chaque particule d’espéce s est associée une charge gs et une masse effective my.
Notons au passage que l'utilisation de la masse effective permet de décrire les élec-
trons et les trous comme des particules libres, plutét que comme des particules de
masse fixée évoluant dans un potentiel donné au sein du solide.

« A chaque instant ¢, chaque particule i d’une espéce s est définie par sa position Xi(t)
et sa vitesse Vi(t).

L’hypothese n°2 sur la ponctualité des particules permet de représenter les particules
par des distributions de Dirac dans I’espace des phases. La densité de particules Ny d’une
espéce s dans l'espace des phases peut alors s’écrire sous la forme :

(x,v,t) Z d[x — )]6[v — Vi(t)] (2.16)

La densité totale du plasma peut s’écrire comme la somme de la densité de chacune des
espeéces s :
N(x,v,t) ZN X, V,t) (2.17)

La dimension de N est I'inverse de celle d'un volume de I'espace des phases (AxAv) et
I'intégrale de cette densité sur tout le volume de I'espace des phases permet de remonter
au nombre total de particules contenues dans le plasma.

L’objectif est maintenant de montrer que si les positions et les vitesses des particules
sont connues a un instant ¢, il est alors possible de les connaitre a tous les instants ultérieurs.
Pour cela, commencons par relier la position X;(t) de la i®™¢ particule & sa vitesse Vi(t) :

Vi(t) = Xi(t) (2.18)
ou le point représente une dérivée temporelle.
Hypothése n°3 :

La force dominante dans le plasma est la force de Lorentz. L’effet des autres forces,
comme par exemple la force de gravitation, est négligé.

Hypothése n°4 :

Le plasma est considéré comme non relativiste. Cette hypotheése, justifiée dans le para-
graphe [2.2.1] permet notamment d’écrire la quantité de mouvement des particules sous sa
forme classique dans le principe fondamental de la dynamique.

D’apres les hypotheses 3 et 4, le principe fondamental de la dynamique pour la i®™®

particule s’écrit :

miVi(t) = ¢E™(Xi(t), 1) + g5 Vi(t) x BM(Xi(t),1) (2.19)

S
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ou l'indice m indique que les champs électriques et magnétiques sont des champs micro-
scopiques produits par les particules ponctuelles elles-mémes, en plus des champs externes
(comme un champ laser par exemple). Concernant le membre de droite de I’équation ,
les parties des champs E™ et B™ produits par la i*™¢ particule sont exclues.

Finalement, les champs microscopiques doivent satisfaire les équations de Maxwell [92] :

V.ooE" =2 (2.20)
€0
V-B™ =0 (2.21)
oB™
gn— 9D 2.22
V x T ( )
" 1 9eE™
VBT = ppd™ 4 5 (2.23)

ol € est la permittivité du vide. La densité de charge microscopique p™ est directement
reliée & la densité de particules dans l'espace des phases par la relation suivante [92] :

Pl (x, v, t) = qu/d?’v Ns(x,v,t) (2.24)

ou l'intégrale est effectuée dans I’espace des phases sur les 3 dimensions des vitesses avec
3, —

d°v = dvgdvydvy,,

Par ailleurs, la densité de courant microscopique J™(x,t) s’écrit :

JP(x,v,t) = qu/d?’v vINs(x,v,t) (2.25)

Dans les équations de Maxwell, nous avons pris en compte 'effet des charges liées a travers
la permittivité relative ¢, que nous supposons constante, homogene et isotrope. Comme
énoncé et justifié dans la section [1.3.1] nous avons négligé en premiere approximation
les effets non-linéaires comme l'effet Kerr ou I'effet Raman. Nous considérons finalement
que la permittivité €, est un scalaire, en négligeant ainsi les propriétés d’anisotropie des
matériaux. Méme si cette hypotheése n’est pas justifiable dans certains cristaux, nous
souhaitons d’abord obtenir des éléments de réponse pour des milieux isotropes avant
d’investiguer les potentiels effets de I’anisotropie.

Les 6 équations de a permettent de déterminer les champs électriques et
magnétiques en fonction de la position des particules dans I’espace des phases, alors que
les équations et (2.19) permettent de déterminer la position des particules dans
I’espace des phases en fonction des champs. Le couplage entre les champs et le mouvement
des particules est visible dans les équations : c’est la traduction mathématique de la
boucle de rétroaction de la figure Le systeme de 8 équations (de a )
indique que si les positions et les vitesses de toutes les particules, ainsi que les champs,
sont connus précisément a un instant donné, il est alors possible de les calculer a chaque
instant ultérieur.

Nous rendons maintenant le systéme d’équations plus compact en reliant directement
la densité Ny aux champs E™ et B™ a travers une méme équation. Pour cela, nous com-
mengons par dériver la densité Ny (équation (2.16])) par rapport au temps :

9
ot

No No
é”\f = "4[v - Vi(t)]%é[x — Xi(t)] + Y d[x — Xi(t)] - 6[v — Vi(t)] (2.26)
i=1 =1

0
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L’équation (2.26)) peut se mettre sous la formeﬁ :

oN, o .
= Xi(t)d[v — Vi(t)] Ve [x — X(t)] + ZV — X;(t)]Vvo[v — Vi(t)] (2.27)
=1

ot Vx = (0/04,0/0,,0/0.) et Vy = (9/0y,,0/0y,,0/0,,). L'équation peut se

réécrire de la facon suivante

:—ZX )-Vx0[v—V;(t)]d] ZV )-Vyo[x—X;(t)]d[v—Vi(t)] (2.28)

En utilisant les équations (2.18) et (2.19)), il est possible d’exprimer X; et V; en fonction
de Vj et des champs E™ et B™ :

N, Jo
S _ ZVi(t) - Vib[x — Xi(1)]6[v — Vi(t)]

—Z( E"(Xi(0).1) + V(1) x BY(X,(1).1) ) - Vadlx - Xi(o)l6lv — Vi(t)

S

(2.29)
L’équation (2.29)) peut s’écrireﬂ:
8{;\7 =—v-Vy Z(Sx— 10[v — Vi(t)]
=Ng
(Em(x t)+v x B®(x,t)) - Vy Zax— 16[v — Vi(t)] (2.30)

S

=Ng
Apres identification des deux termes de densité dans le membre de droite, I’équation ([2.30))
s’écrit sous la forme suivante :

ONj
ot

E(E™+vxB™) VN, =0 (2.31)

S

Cette équation porte un nom particulier dans la théorie cinétique des plasmas : c’est
’équation de Klimontovich [94]. La combinaison des équations de Maxwell avec celles des
équations de Klimontovich pour chacune des espéces s constitue une description exacte
d’un plasma classique. Sil’on connait Ny et les champs a un instant donné, il est alors pos-
sible de calculer les positions des particules dans I’espace des phases aux instants suivants

avec 1'équation (12.31]).

2.4.2 Description statistique du plasma

Comme discuté dans la section la description de Klimontovich contient le
mouvement exact de toutes les particules, et s’avere donc beaucoup trop lourde pour

4. En utilisant la propriété mathématique < E [g(t)] = g

5. En utilisant la propriété mathématique & f(a — b) = (,;b (a—0).
6. En utilisant la propriété mathématique ad(a — b) = bd(a — b).
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notre probléme. L’approche de Klimontovich sert de point de départ pour faire des
approximations et dériver une description statistique plus légere. L’objectif de cette
section est d’écrire les équations d’évolution de la description statistique et les hypothéses
supplémentaires afférentes.

L’approche de Klimontovich de la partie précédente permet de connaitre, a un instant
donné, §’il y a une particule en un point (x,v) de l’espace des phases. Cependant, il est
souvent juste nécessaire de savoir quel est le nombre de particules dans un petit volume
AxAv de l'espace des phases centré en (x,v). Ce n’est donc pas la fonction discrete Ng
qui est intéressante mais plutdt un lissage de cette fonction. De plus, ce ne sont pas les
champs microscopiques (E™, B™) vus par chacune des particules qui nous intéressent mais
les champs moyens (E, B) décrivant l'interaction d’un grand nombre de particules.

Hypothése n°5 :

Faisons ’hypothése que la distribution des particules dans ’espace des phases est continue
et non discrete (I'information sur la position de chacune des particules individuelles dans
I’espace des phases est alors perdue), et définissons alors la fonction de distribution continue
suivante :

fs(x,v,t) = (Ns(x,v, 1)) AxAv (2.32)

ou (Ng) est une moyenne de la distribution microscopique Ny sur un élément de volume de
I’espace des phases. La fonction fg est une fonction continue décrivant la densité continue
de particules dans ’espace des phases. Elle est appelée fonction de distribution du plasma
et est utilisée dans tous les calculs de grandeurs décrivant les propriétés macroscopiques
du plasma.

Le volume sur lequel I'intégration est effectuée est suffisamment petit pour que la descrip-
tion soit précise spatialement et a la fois suffisamment grand pour que la description soit
précise statistiquement. Le choix du volume doit étre fait judicieusement, et doit étre au
minimum plus grand qu’une sphére de Debye (voir section . Si cette condition est
satisfaite, il y a alors suffisamment de particules dans les éléments de volume AxAv pour
que les fluctuations soient tres faibles par rapport aux valeurs moyennes. Par ailleurs,
les variations des micros champs électriques et magnétiques produits par les particules
chargées de 1’élément de volume peuvent étre considérées comme faibles par rapport aux
champs moyens supposés agir globalement sur ce méme élément de volume.

De fagon plus formelle, si le nombre de particules dans le volume est suffisamment grand
dans un volume AxAv, chaque quantité peut s’écrire comme la somme d’une composante
moyenne et une composante fluctuante :

Ns(x,v,t) = fs(x,v,t) + INs(x, v, t) (2.33)
E"(x,v,t) = E(x,v,t) + dE(x, v, t) (2.34)
B"(x,v,t) = B(x,v,t) + B(x, v,t) (2.35)

ouB = <Bm>AxAv; E = <Em>AxAv7 ONs < fs, )E < E et 0B <« B.

La composante fluctuante dE devient importante que lorsque des particules passent tres
prés 'une de autre. L’idée est donc ici, de séparer les interactions coulombiennes proches
et les interactions collectives faites a travers des champs moyens.
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Puisque dans chaque élément de volume AxAv le nombre de particules est important,
nous pouvons considérer qu’en moyenne, il y a autant de fluctuations positives que de
fluctuations négatives de méme amplitude : (JNg) = 0, (0E) = 0 et (§B) = 0. En pre-
nant cette considération en compte et insérant les équations (2.33)), (2.34)) et (2.35)) dans
I’équation de Klimontovich ([2.31]), nous obtenons [92] :

LV (LE

(B & |
8t +mVXB> Vefs = <(m* V><5B) VINg)

S S S mS

Effets collectifs du plasma Terme collisionnel

(2.36)
Cette équation est appelée équation cinétique du plasma [92]. Le terme de gauche de cette
équation est insensible a la nature discrete des particules du plasma alors que le terme de
droite est directement sensible & la nature discréte des particules (i.e. aux variations de
Ns). Le terme de gauche contient ’évolution de la distribution continue, sous ’action des
champs moyens, il sera donc considéré comme un terme d’effets collectifs. Le terme de
droite de I’équation, liés a la nature discrete des particules et aux champs microscopiques,
est un terme collisionnel qui caractérise les collisions coulombiennes de courte portée.
C’est ce terme qui assure le mélange d’échelles et qui couple les valeurs moyennes et les
fluctuations particulaires.

Les champs moyens du membre de gauche de 1’équation de sont calculés avec
les équations de Maxwell (équations de a ) ou les champs microscopiques
(E™ B™) sont remplacés par les champs moyens (E,B) et ou les densités de charge et de
courant (équations de a (2.25)) moyennes sont calculées & partir de la fonction de
distribution continue fs au lieu de la fonction de distribution discrete Nj.

Le terme de gauche de ’équation (2.36)) contient trois termes différents :
fb

e Le premier %2 qui évalue I'évolution temporelle de la fonction de distribution conti-

nue.

¢ Le deuxiéme terme v- Vy fs représente ’advection de la fonction de distribution. Si le
plasma présente un gradient spatial alors sous ’action de leur vitesse, les particules
diffusent vers les zones de moindre densité et au bout d’un certain temps le plasma
tend vers un état homogene.

e Le troisieme terme ( o + - sy x B) Vv fs représente les phénomenes d’accéléra-
tion venant de Iaction des forces appliquées. Sous ’action de ces forces, les particules
voient leur vitesse varier et donc leur fonction de distribution f;.

Le terme de droite correspond aux collisions de courte portée qui tendent sans cesse
a restaurer I’équilibre thermodynamique. Plusieurs formalismes permettent d’expliciter le
terme collisionnel. Il peut par exemple, s’exprimer sous forme d’un flux (Fokker-Planck
[93]), sous forme intégrale (Boltzmann [84] ou Landau [95]) ou avec une approche phé-
noménologique (terme collisionnel de Bhatnagar-Gross-Krook [96]). De fagon a alléger les
notations dans les futurs paragraphes, le terme collisionnel est mis sous la forme générique
suivante :

5fs Coll gs gs
- = — _— 0B | - V0N, 2.
(&) <(m§ oy ) Vo oN) (2.37)

Nous terminons cette section avec une remarque. Le terme collisionnel est la consé-
quence de la décomposition des grandeurs avec une composante moyenne et une compo-
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sante fluctuante (équations (2.33)), (2.34) et (2.35)). Il est compliqué d’avoir une idée de
son expression. Pour introduire ce terme de fagon plus naturelle, il est nécessaire de partir
d’une approche basée sur ’équation de Liouville et de passer par la hiérarchie BBGKY
(Bogoliubov [97], Born et Green [98], Kirkwood [99] et Yvon [I00]). Cette approche bien
détaillée dans les références [92] et [93] est basée sur 'utilisation de la physique statistique
et permet d’introduire de fagon plus formelle la notion de fonction de distribution ainsi que
les collisions entre les particules (& travers le concept de corrélation). Cette approche n’a
pas été choisie dans ce manuscrit car elle nécessite beaucoup plus d’algebre. L’approche
de Klimontovich présente ’avantage d’étre plus intuitive, mais 'inconvénient d’introduire
les collisions de courte portée de facon moins formelle. En général, le terme de collision
est souvent difficile a exprimer. Il peut donc étre intéressant de le négliger des que cela
est possible. Ce sera le cas lorsque la fréquence de collision des particules est nettement
plus faible que la fréquence plasma. Dans ce cas précis, les effets collectifs dominent dans
le plasma. La suppression du terme collisionel dans 1’équation conduit directement
a I'équation de Viasov [101].

2.4.3 Description fluide du plasma

Comme discuté dans la section I’équation cinétique des plasmas décrit
I’évolution des particules dans un espace a 6 dimensions. Il peut étre intéressant de
réduire le nombre de dimensions pour alléger le systeme d’équations et ainsi gagner en
simplicité et en temps de calcul.

Dans cette section, nous verrons qu’il est possible d’obtenir des équations du type
fluide en calculant les différents moments en vitesse v de I’équation cinétique des plasmas
. L’idée sous-jacente derriere cette méthode est relativement simple : la fonction
de distribution f5 est une fonction de 'espace, des vitesses et du temps. Or les quantités
macroscopiques telles que la densité, la vitesse moyenne, la température ne dépendent plus
de la vitesse mais seulement de la position et du temps. Il est donc naturel d’intégrer cette
distribution sur I’espace des vitesses pour obtenir les différentes quantités physiques qui
nous intéressent.

2.4.3.1 Conservation du nombre de particules

Nous commencerons par détailler le calcul du moment d’ordre 0 en vitesse v de I’équa-
tion cinétique du plasma (2.36)). Calculer le moment d’ordre 0 en v est équivalent & intégrer
I’équation cinétique des plasmas sur le volume des vitesses dans ’espace des phases.

5 s 5 5fs Coll
/d 8t +V‘vxfs vfs [VXB vfs /d
————r s ms
Terme 2
Terme 1

Terme 3 Terme 4 =5s
(2.38)

Dans la suite, nous séparons les calculs des intégrales de chacun des 4 termes. Le terme
collisionnel sera spécifié dans le prochain chapitre, il restera sous une forme générique S
dans ce chapitre.
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Terme 1 :
Commencons d’abord par introduire la grandeur macroscopique suivante :

ng(x,t) = /dSU fs(x,v,t) (2.39)

ol ng(x,t) est le nombre de particules de 'espéce s par unité de volume de I’espace des
positions : c’est la densité de particules de I'espéce s en m™3. Le terme 1 peut alors s’écrire
sous la forme suivante :

/ d3v %’;S = gt / dv f, (2.40)

= 5 (2.41)

Terme 2 :
Comme f; est une distribution de probabilité, la valeur moyenne d’une fonction de ’espace
des phases 1(x,v,t) est définie par la relation suivante [90] :

—+00

W) = — [ () fu(x, v, H)d (2.42)

Ns J—o0

ou ng(x,t) est défini par la relation ([2.39).
Avant de calculer le terme 2 de I’équation ([2.38|), définissons une autre grandeur macro-
scopique :

w(x, ) = nl / Bovfu(x, v, 1) (2.43)

ol ug est le vecteur vitesse moyenne des particules fluides d’une espece s. Le terme 2 peut
alors se réécrire :

/dgvv -Vxfs=Vx- /d3v v fs (2.44)

puisque la vitesse et la position sont deux variables indépendantesﬂ En utilisant I’équation
(2.43)), le terme 2 s’exprime de la fagon suivante :

/d3vv -V fs(x,v,t) = Vx - ngus(x, 1) (2.45)

Terme 3 :
Le terme 3 s’annule tout simplement :

/d% bR f = q—S*E/d?’v Vofo= EE[fFE =0 (2.46)
m} m} m

S

puisqu’aucune particule n’a une ou des composantes du vecteur vitesse infinies.

Terme 4 :
/d% <qv ¥ B- vas> - q—s*/d% (v x B)-Vyfs (2.47)
mS mS

7. La propriété suivante de la divergence a été utilisée : B - Vxa = Vi - (aB) —aVx - B
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Le produit scalaire peut se décomposer en la somme de 3 termes dont le premier est :

% fff dvxdvydv,(vy B, — v,By) -V, fs = % ff dvydv,(vy B, — v, By] /dvxvvxfs

(2.48)
= :;* ffd'l)ydvz(vsz )[fs]vx:—oo

(2.49)
. (2.50)

Le méme type de calcul sur les deux autres termes du produit scalaire montre que le
terme 4 a une contribution totale nulle.

Il est donc possible de réécrire 1’équation ([2.38) sous la forme suivante :

0
. lts x " \NsgUg) = Osg 2.51
5" + Vx - (nsus) = S (2.51)

Cette équation est I’équation de conservation du nombre de particules d’espece s avec un
terme source Ss. Aucune hypotheése supplémentaire n’a été faite pour obtenir I’équation
(2.51) & partir de I’équation cinétique des plasmas.

Le terme Ss représente la densité de particules créées (Ss > 0) ou détruites (Ss < 0).
En I'absence d’interactions menant a la production ou a la perte de particules fluides (i.e.
en l’absence d’ionisation ou de recombinaison), Sy est nul et le nombre de particules dans
le plasma est conservé. L’objectif du chapitre [3| sera justement de donner une expression
a ce terme.

2.4.3.2 Conservation de la quantité de mouvement

Nous avons dérivé dans le paragraphe précédent le moment d’ordre 0 de 1’équation
cinétique des plasmas. Nous ne referons pas ici toute ’algebre pour la dérivation du moment
d’ordre 1 de I’équation cinétique du plasma, puisque I’état d’esprit est le méme que pour
Iordre 0. Le moment d’ordre 1 de I’équation de cinétique des plasmas s’écritﬁ :

Ofs
3 *
/dvvms<a

Vo f+ ofe +/d3 % 1y B st) (2.52)

_/d3vvm ( fs)con (2.53)

=A,

Apres quelques étapes d’algebre (voir le chapitre 8 de Fundamentals of plasma physics de
J.A. Bittencourt [84] et le chapitre 7 de Introduction to plasma theory de D. R. Nicholson
[92] pour plus de détails), I’équation (2.53) peut s’écrire sous la forme suivante :

0 —
am:nsus + V- (nsm’s"uS ® ug + PS) =nsqgs(E + ugxB) + Aq (2.54)

8. On a multiplié par la masse effective m; pour avoir des grandeurs homogenes & une densité volumique
de quantité de mouvement. Ainsi, & la fin de la dérivation, nous aurons directement une loi de conservation
de la quantité de mouvement.
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ou ® est le symbole d’un produit tensorielﬂ L’équation traduit la conservation de la
quantité de mouvement des particules fluides. Elle a été obtenue en faisant une hypothese
supplémentaire [102] :

Hypothése n°6 :

Le produit uy fs s’annule en uy = +00. Remarque similaire concernant les produits uy fs
et uy, fs.

Par ailleurs, le calcul du moment d’ordre 1 de 1’équation cinétique du plasma a fait

apparaitre une variable supplémentaire : fs. Ce tenseur d’ordre 2 est appelé le tenseur de
pression, et est défini par [92] :

vy Peyz | =mi /d3v (v—us) ® (v—us)fs (2.56)

Le tenseur de pression est donc lié au moment centré d’ordre 2 en vitesse, de la fonction
de distribution fs. D’un point de vue mathématique, le moment d’ordre 2 centré s’identifie
avec la matrice de variance. Les coefficients de la matrice de variance mesurent les
écarts quadratiques moyens de v par rapport a la valeur moyenne u de la fonction de
distribution : ¢’est donc une mesure de la largeur de la fonction de distribution.

D’un point de vue physique, I'idée de la pression apparait. En multipliant le moment
centré d’ordre 2 par m}ns, il est possible de donner a ce moment les dimensions d’une
pressionm : c’est ce que nous avons fait dans la définition .

Les termes diagonaux du tenseur de pression représentent la pression décrite en hydrosta-
tique (pression normale & la surface sur laquelle elle s’applique) alors que les termes non
diagonaux sont associés a la viscosité. La viscosité correspond a un transfert d’impulsion
dans des directions perpendiculaires au mouvement des particules. Les effets de la viscosité
sont souvent peu importants dans les dynamique ultra-rapides (typiquement 100 fs) [103].
Dans I’étude des dynamiques ultra-rapides, il est commun de négliger ces effets et donc
d’annuler les termes non diagonaux du tenseur de pression.

Par ailleurs, 'approximation de pression scalaire se retrouve souvent dans la littérature
des plasmas. Cette approximation implique que les termes diagonaux du tenseur de
pression sont égaux. Cela permet d’alléger mathématiquement les équations et facilite la
compréhension physique [57], la pression devenant alors un scalaire. Cette hypothese est
en particulier fausse si 'on applique un fort champ magnétique externe au plasma [57].
Sous l'influence d’un fort champ magnétique externe, les propriétés du plasma dans les
directions paralléles et perpendiculaires au champ magnétique sont différentes : le plasma
devient alors clairement anisotrope.

Nous ne faisons pas 'hypotheése de plasma non-visqueux et de pression scalaire ici. Nous
ferons plus tard (section [2.4.3.4)) une hypothése plus forte pour la relation de fermeture
qui contient ces deux hypotheses.

9. Le détail des composantes du produit tensoriel us ® us de ’équation (2.54)) est :

2
Ugx UsxUsy  UsxUsz
2
us ® us = Usy Usx usy UsyUsz (255)

2
UszUsx  UszUsy Ugsy

10. D’un point de vue mathématique, le moment d’ordre 2 de la fonction de distribution est rigoureu-
1

sement : My = s fd?’v (V—us) ® (v — us) fs. Nous avons donc bien multiplié le moment d’ordre 2 de la

fonction de distribution par m¢ns dans I’équation (2.56).
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2.4.3.3 Comnservation de ’énergie

Le moment d’ordre 2 de I’équation cinétique des plasmas s’écritE] :

1902 (afb |
/d ot Ve Vst m}

vfs + /d3 = [v x BJ- vfs) (2.57)

_/d3vv21 (?})COM (2.58)

=M;

Apres quelques étapes d’algebre (voir le chapitre 8 de Fundamentals of plasma physics de
J.A. Bittencourt [84])), I’équation ([2.58)) peut s’écrire sous la forme suivante :

0 1 1
5 (f_s T+ 2m;fnsusz’) +V- (< b T pminsus’ +ps> us) + V- Qs = nggsus - E + M

(2.59)
ol v est l'indice adiabatique. Ce nombre scalaire est directement dépendant du nombre de
degrés de liberté des particules fluides [84] :

2+ Dim
= — (2.60)
Dim
ou Dim est le nombre de directions translationnelles des particules. Pour un systéme dans

un espace des positions a 3 dimensions, v = 5/3.

Le vecteur Qg est le vecteur flux de chaleur et est lié au moment centré d’ordre 3 de la
fonction de distribution [84] :

Qs = %m: / v (v — ug)*(v — ug) fs (2.61)

L’unité de ce vecteur est W/m?2. Ce vecteur caractérise notamment la diffusion thermique[lzl
du gaz d’espeéce s.

2.4.3.4 Relation de fermeture du modeéle fluide

Nous venons de voir que le calcul d’'un moment d’ordre n fait apparaitre un moment
d’ordre n + 1. Il y a donc toujours une inconnue de plus que d’équations. En fait,
I’équation cinétique des plasmas évoluant dans un espace a 6 dimensions peut
s’écrire sous la forme d’un systéme avec une infinité d’équations évoluant dans un espace a
3 dimensions, décrivant toutes I’évolution des différents moments en vitesse de la fonction
de distribution fs.

Pour fermer le systeme d’équations, il faudra dans tous les cas faire une hypothese
de facon a avoir autant d’équations que d’inconnues. Le choix de I’hypothése pour
fermer le systeme d’équations est appelé fermeture des équations fluides. Plus ’hypothése
est faite sur des ordres élevés de la fonction de distribution, plus la description sera

11. On a multiplié par mS pour avoir des grandeurs homogénes a une densité volumique d’énergie.
Ainsi, & la fin de la denvatlon nous aurons directement une loi de conservation de 1’énergie.

12. Ce vecteur est souvent approximé par un loi de Fourier [84] : Qs = ksVTs ol ks est la conductivité
thermique du fluide d’espéce s qui s’exprime en WK™ *m™?, et T% est la température du fluide.
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précise. Cependant, faire des hypotheses sur des ordres élevés implique ’écriture (et donc
la résolution) d’un grand nombre d’équations d’évolution et nécessite potentiellement
une forte puissance de calcul pour résoudre numériquement le systéme d’équations.
Le choix d’une relation de fermeture est délicat : c’est a partir de ce moment-la
que le fait d’avoir donné un sens physique aux différents moments de la fonction de
distribution prend toute son importance. Si les conditions physiques sont telles qu’il
n’est pas possible de faire une hypotheése sur les premiers moments de la fonction
de distribution, il est préférable de se rediriger vers une approche plus fondamentale,
par exemple une description statistique donnée par ’équation cinétique des plasmas .

Dans la littérature, plusieurs hypothéses sont couramment utilisées pour fermer le sys-
teme d’équations fluides, en voici une liste non exhaustive [84], 9], 93] :

e Fermeture du type plasma froid : cette fermeture est tres forte puisqu’elle implique
que la température (pression) du plasma est nulle. Nous ne la prendrons pas puisque
nous avons estimé dans le paragraphe que la température du plasma pouvait
étre de l'ordre de ~ 100 eV.

e Fermeture du type adiabatique : Cette fermeture permet de remplacer I’équation de
conservation de 1’énergie par la simple relation psn] = constante, ou ps est
la pression scalaire. Cette fermeture suppose de négliger la contribution du vecteur
flux de chaleur dans I’équation de conservation de I’énergie , mais également
de négliger le terme collisionnel. La fermeture de type adiabatique ne convient pas
pour notre probléme d’interaction Bessel/diélectrique puisque nous voulons inclure
des termes de collision (photoionisation, impact, collisions élastiques entre porteurs,
collisions élastiques porteurs/phonons, ...) dans notre description fluide.

e Fermeture du type isotherme : Dans ce cas, la diffusion thermique est le phénomene
dominant dans 1’équation de conservation de l’énergie . Cette considération
implique que la température est la méme partout dans le plasma. Cette fermeture
n’est pas en accord avec notre probléme d’interaction Bessel/diélectrique, puisqu’il
est tres probable qu’il y ait une corrélation entre la distribution d’intensité du faisceau
laser et la température du plasma, et donc des gradients de température.

e Fermeture loi des gaz parfaits : Cette fermeture suppose de considérer localement
une distribution Maxwellienne définie a travers 3 moments en vitesse (densité, vitesse
moyenne, température). Elle implique donc de négliger la contribution du terme
V- Qs dans I’équation de conservation de I’énergie et de considérer un équilibre
thermodynamique local.

La fermeture du type loi des gaz parfaits semble plus en accord avec notre probléeme
d’interaction Bessel/diélectrique, puisque les échelles de temps de la diffusion thermique
sont plus grandes que le domaine étudié (i.e. les échelles femtosecondes). Par contre,
cela nécessite que le taux de collision soit suffisamment important pour que ’hypothese
d’équilibre thermodynamique local soit satisfaite.

Dans le cadre de la fermeture du type loi des gaz parfaits, méme si le systéme n’est pas
a I’équilibre thermodynamique d’un point de vue macroscopique, il est possible de décrire
localement le systéme par une distribution de Maxwell-Boltzmann isotrope [84] :

* 3/2 _ *( _ )2
m, mqe\Vv u
MBs = Ns s s 8 2.62
Jps =n (27TI~CBTS) eXpl 2kp T, ] (2.62)
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Sans détailler les calculs, les 3 premiers moments de la fonction de distribution de Maxwell-

Boltzmann ([2.62)) sont [84] :

/d3’U fMBs = Ng (2.63)
1 3
— /d UVfMBS = Ug (2.64)
U
mg / v (v —ug) @ (Vv — ug) furps = nskBTj = pj (2.65)

Les équations (2.63)) et (2.64]) sont conformes aux équations (2.39)) et (2.43)). L’équation

(2.65)) est I’équation des gaz parfaits. Le fait d’avoir supposé 1’équilibre thermodynamique
local permet de lier la pression (moment d’ordre 2) a la température & travers une loi
des gaz parfaits. En effet, la température se définit aisément lorsqu’on travaille avec un
systéeme a l’équilibre thermodynamique, méme si c’est un équilibre thermodynamique
local.

Les moments d’ordre supérieurs sont nuls dans la distribution de Maxwell-Boltzmann. Le
vecteur flux de chaleur Qs (moment d’ordre 3) représentait en fait ’effet non-Maxwellien
le plus important de la fonction de distribution fs. Notons au passage que les moments
d’ordre plus élevés s’éloignent des grandeurs physiques mesurées habituellement, et donne
une plus grande importance aux queues des distributions que les moments d’ordre plus
faible.

Par ailleurs, I’équilibre thermodynamique local permet d’affirmer que la fonction de
distribution n’a que 3 moments en vitesse non nuls (les 3 premiers), mais également que
I’énergie interne du fluide s’écrit sous la forme suivante [104] :

DPs 1

€s = po— + iv”Lsm;"us2 (2.66)

Cette équation traduit le fait que 1’énergie du fluide n’a que deux composantes : une
composante thermique et une composante moyenne. Les équations fluides ,
et (2.59) pour un plasma d’électrons/trous sont similaires & celles dans les références [79]
et [105]. Dans cette derniére référence, un systéme d’équations plus complexe est dérivé
pour décrire I’évolution du plasma dans un matériau avec une structure de bande non
parabolique.

Terminons ce paragraphe en soulignant le fait que les électrons sont des fermions,
et qu’ils devraient suivre la statistique de Fermi-Dirac, plutét que celle de Maxwell-
Boltzmann. A. Leone et al. [I06] précisent que les simulations hydrodynamiques opérant
a basse température nécessitent l'incorporation des effets physiques appropriés tels que la
statistique de Fermi-Dirac. Cependant, & haute température, les effets quantiques se font
moins sentir (nous les avons d’ailleurs négligés dans I’hypothese n°2), et la statistique de
Fermi-Dirac tend vers la statistique de Maxwell-Boltzmann : c¢’est pour cette raison que
nous avons fermé le systéme d’équations avec une statistique de Maxwell-Boltzmann.

A. Leone et al. [I06] stipulent que la structure générale du systéme d’équations
ne change pas lorsqu’on introduit la statistique de Fermi-Dirac plutdét que celle de
Maxwell-Boltzmann. En effet, il est possible de garder les mémes équations qu’avec une
fermeture a travers une distribution de Maxwell-Boltzmann, et ensuite de lier la tempé-
rature thermodynamique a la température dans une distribution de Fermi-Dirac [106, [107].
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Pour résumer de fagon trés générale, dans cette section [2.4.3.4] nous avons fait une
hypothese supplémentaire forte :
Hypothése n°7 :
Nous avons supposé un équilibre thermodynamique local pour fermer le systeme d’équa-
tions.

2.4.4 Discussion sur les modéles fluides usuels

En supprimant les champs électriques et magnétiques ainsi que les termes collisionnels
(Ss, Ag et M), le systéme d’équations (2.51)), (2.54]) et (2.59) a la méme forme mathé-
matique que les équations de la physique des fluides (équations de Navier—Stokes). Cela
explique notamment pourquoi, le modéle physique des plasmas décrit par ce systeme
d’équations est appelé modéle fluide.

Le modele décrit par un systeme d’équations (2.51f), (2.54) et (2.59) pour chaque
espece s de particule, est appelé le modele multi-fluide. Des hypotheses supplémentaires

peuvent étre formulées de fagon a obtenir des modeles fluides plus légers. Par exemple,
un modele plasma a deux températures peut étre dérivé du modele multi-fluide, mais
il suppose que la masse d’une espéce de particule est nettement supérieure a celle de
lautre espece de particule [80, [108]. Cette hypotheése peut étre justifiée dans le cas d’un
plasma d’électrons/ions o m; > me, et permet d’obtenir un modele mono-fluide avec
deux équations de température. Nous ne pouvons cependant pas nous permettre de faire
cette hypothese dans le cas du plasma d’électrons/trous puisque la masse effective des
électrons est du méme ordre de grandeur que la masse effective des trous.

Des modeles mono-fluide encore plus simple peuvent étre dérivés, c’est par exemple
le cas dans la théorie MagnétoHydroDynamique (MHD). Cependant, les hypotheses
supplémentaires comme celle de la quasi-neutralité p = 0, ou encore négliger OE/0t
dans les équations de Maxwell ne sont pas réalisables dans le probléme d’interaction
Bessel/plasma que nous souhaitons étudier. Les modéles MHD sont treés pratiques dans
de nombreux cas, en particulier pour les problemes avec des basses fréquences par rapport
a la fréquence plasma [84].

Par ailleurs, des modeles de transport de plasma d’électrons/trous sont parfois utilisés
dans les semi-conducteurs [109]. Ils comportent bien souvent des hypothéses de neutra-
lité ne = my et imposent aux densités de courant Jo = —Jy [109]. Nous n’allons pas
exploiter ces modeles puisque nous avons vu dans le chapitre 1 que les phénomeénes de
non-neutralité comme ’absorption résonnante peuvent influer sur la dynamique des plas-
mas nanométriques.

2.5 Synthese du chapitre 2

Tout au long des sections précédentes, nous avons vu que le modele multi-fluide est
le modele qui semble le plus intéressant pour faire des simulations Bessel /plasma. Il faut
cependant garder a I'esprit que la marge de manoeuvre pour exclure les effets quantiques
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du plasma est faible, et que I’hypothese d’équilibre thermodynamique local ne pourra étre
justifiée que si les taux de collision sont importants.

Ecrivons maintenant de facon compacte le systeme d’équations que nous souhaitons
résoudre. Les équations d’évolution décrivant la dynamique du plasma d’électrons et de
trous au coeur d’un diélectrique de permittivité relative €, sont :

[ ne TeUe 0
NeUe Nele X Ue + ;:LC:I %%C(E + uexB)
g €e +V- (Ge + pe)ue _ NeGeUe - B + SCQ]] (267)
ot | nn nhUp 0
NpUp nhuy @ uy + %%I %(E + uh><B)
L € ] . (en+pw)un | [ ngnuy - E

ol pour chacune des especes s, la densité d’énergie interne s’écrit :

_ b 1 *_ o 2
€ = S _s 1 + o7 Us (2.68)

Le terme collisionnel s’écrit de la fagon générique suivante :
F5. ]

goon — | Me (2.69)

Le terme collisionnel contient I'information sur les collisions de courte portée. L’ob-
jectif du prochain chapitre est d’expliciter ce terme de fagon & intégrer dans le modele
les phénomenes comme la photoionisation, I'ionisation par impact, les collisions élastiques
avec les phonons, les collisions élastiques électron-trou et le phénomene de Bremsstrahlung
inverse.

Les champs électromagnétiques apparaissant dans des équations fluides sont calculés
a partir des équations de Maxwell :

V-¢E=— (2.70)
€0
V-B=0 (2.71)
0B
E=—— 2.72
V X Y (2.72)
1 0, E
V x B = upd + 25 (2.73)

Les densités totales de charge p et de courant J sont calculées avec les 2 équations sui-
vantes :
P = QoNe + qnNn (2.74)

J = geneue + gunpuy (275)
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CONSTRUCTION DU MODELE A DEUX
FLUIDES

Dans la vie, rien n’est a craindre, tout est a comprendre.

- MARIE SKLODOWSKA-CURIE

Dans le chapitre précedent, nous avons effectué la dérivation du modele plasma a deux
fluides a partir d’approches plus fondamentales. L’objectif du présent chapitre est d’in-
tégrer dans le modele théorique des effets physiques supplémentaires, telles que la pho-
toionisation, l'ionisation par impact, les collisions élastiques ou encore le phénomeéne de
Bremsstrahlung inverse. Nous allons d’abord traiter les phénomeénes individuellement, puis
terminerons en résumant ’ensemble du systeme d’équations a résoudre.

3.1 Décomposition du terme collisionnel

Le terme collisionnel de la section est resté jusqu’ici sous forme générique SN,
Nous procédons maintenant a une description plus fine en le décomposant, a I'instar de E.
T. Meier et al. [I10], en une somme de termes liés a différents processus microscopiques.
Ainsi, nous écrirons :

SColl Se—h SImp—c SImp—h Sph ge—p Sh_p
Coll e — e e e e e e
S = [Sgoll‘| — [S}elh + S{}mp—e + S{Imp—h + Sﬁh + Sf:p + Sﬁ_p (31)

Dans I’équation 1’ le terme S est d’abord décomposé en deux parties, SSO“ qui cor-
respond aux modifications a apporter aux équations du fluide d’électron dans le systeme
fluide |D ainsi que SEOH pour celles a apporter au fluide de trou.
Ces termes SO et ST sont ensuite décomposés en 6 termes faisant référence aux diffé-
rents phénomenes physiques :
e L’indice "e-h" correspond au phénomene de collision élastique électron-trou.
e L’indice "Imp-e" correspond a l’ionisation par impact déclenchée par un électron
énergétique.
e L’indice "Imp-h" correspond a l'ionisation par impact déclenchée par un trou éner-
gétique.
e L’indice "Ph" correspond & la photoionisation induite par le champ laser.

e L’indice "e-p" prend en compte deux phénomenes : les collisions électron-phonon-
photon et les collisions électron-phonon.

e Finalement, 'indice "h-p" prend en compte les collisions trou-phonon-photon et les
collisions trou-phonon.

47
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Soulignons ici que les collisions élastiques électron-électron et trou-trou ne peuvent
pas contribuer aux modifications des équations fluides [109] 84]. La premiére raison a cela
est la suivante : dans I’approche fluide, la forme de la distribution est imposée, et doit
étre une distribution de Maxwell-Boltzmann avant et aprés le phénomene de collision.
De plus, durant le phénomeéne de collision, le changement de quantité de mouvement
(resp. énergie) d’une particule doit étre égal & I'opposé du changement de quantité de
mouvement (resp. énergie) de l'autre particule participant au phénomene. Cela signifie
qu’il n’y a pas de variation de la quantité de mouvement (resp. énergie) total pour le
fluide a travers les collisions élastiques électron-électron ou trou-trou. [84].

L’objectif des prochains paragraphes de ce chapitre est de spécifier ’ensemble des
termes génériques de 1’équation . Par ailleurs, en fin de chapitre, nous discuterons
de deux phénomenes de relaxation supplémentaires : les recombinaisons Auger et les exci-
tons auto-piégés.

3.2 Phénomeénes non-ionisants

Commencons d’abord par spécifier les termes de ’équation qui sont non-ionisants,
et qui n’impliquent donc pas de changement du nombre de particules dans le plasma : colli-
sions électron-trou, collisions électron-phonon-photon, collisions électron-phonon, collisions
trou-phonon-photon et collisions trou-phonon.

3.2.1 Les collisions élastiques électron-trou

B. E. Sernelius [ITI] et D. Hulin et al. [I12] ont montré I'importance des collisions
électron-trou lors des irradiations par impulsion laser femtosecondeﬂ Il est donc nécessaire
d’inclure ce phénomene dans notre description fluide électron/trou.

De facon générale, il existe de nombreuses fagons de décrire les phénomenes de colli-
sion élastique dans les plasma (équation de Fokker-Planck, intégrale de Boltzmann, terme
collisionnel de Bhatnagar-Gross-Krook) [84]. Les phénomenes de collision sont souvent
complexes a décrire et nécessitent souvent 'emploi de fonctions de distribution et donc
une approche cinétique [84]. L’approche de Bhatnagar-Gross-Krook (BGK) [96] est utili-
sée fréquemment en premiere approche pour inclure les phénomenes de collision élastique
dans les plasmas [84].

Nous utiliserons cette approche qui suppose que l'effet des collisions élastiques est de
restaurer une situation d’équilibre thermodynamique local. Plus précisément, cette ap-
proche suppose que ’équilibre thermodynamique local est atteint exponentiellement dans
le temps.

D’un point de vue formel, 'inclusion du terme collisionnel BGK dans le systeme fluide

1. Une collision électron-trou est un mécanisme opérant a travers l'interaction coulombienne entre deux
particules de charges opposées. Ce phénomeéne est parfois appelées diffusions électron-trou.
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(2.67) se fait de la facon suivanteﬂ [113] :

_ 0 )
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Se—h — See b — —HKVeh |:7f1 B i'yfl + 79 (meue — MyuUp + (mh - me)ue : uh)}
= Sfl_h 0
neVeth;«l(ue - uh)
| +KVeh [vp_el - Z—E—f_hl + 2 (miue? — mjun? + (mf, — m)u, - uh)]_
(3.2)
ou — memy, est la masse réduite, Kk = 2l ot vy, est la fréquence de transfert
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de quantité de mouvement lors des collisions électron-trou. L’équation préserve
les conservations de la quantité de mouvement et de ’énergie totale, et le phénomene
de collision élastique ne change pas le nombre de particules. Les détails concernant la
dérivation mathématique et I'intégralité des hypotheses sous-jacentes de 'approche BGK
se retrouvent dans la référence de J. L. Raimbault et al.. [114].

D’un point de vue physique, le terme de 1’équation montre que leffet des
collisions électron-trou est plus important lorsque les vitesses moyennes des fluides sont
différentes, qu’elle convertie I’énergie cinétique du fluide en énergie thermique, et qu’elle
tend a égaliser les pressions des deux fluides.

A. Ramer et al. ont dérivé, en supposant T, = T}, la fréquence de transfert de quantité
de mouvement lors des collisions électron-trou [109] :

3eom(kpTe)%? [ 1 1
Ve, = \[eoﬂ(f ) — 5 — (3.3)
2Qe me mh

L’expression (3.3)) servira de premieére approche dans les simulations numériques des futurs
chapitres.

3.2.2 Interactions des électrons avec les phonons

Nous allons maintenant spécifier le terme de collision "e-p" de ’équation , prenant
en compte les collisions électron-phonon et les collisions électron-phonon-photon. Ces
phénomenes d’interaction avec les phonons ont lieu & des échelles sub-picosecondes [5], et
il est nécessaire de les intégrer dans notre description fluide.

Lors de sa propagation dans un réseau parfaitement périodique, un électron de
conduction ne subit aucune collision par les atomes du réseau. Le libre parcours moyen
d’un électron de conduction n’est donc pas déterminé par les chocs sur les atomes du
solide, mais par l'interaction avec toute irrégularité dans la périodicité du potentiel [76].
Les porteurs de charge sont diffusés par les défauts de structure, les impuretés présentes
dans le matériau, et en particulier les phonons (vibrations du réseau) [115) [44].

2. La premiere des six lignes du terme de droite de 1’équation va s’intégrer dans la conservation du
nombre de particules du fluide d’électrons, la seconde ligne va s’intégrer dans la conservation de la quantité
de mouvement du fluide d’électron et la troisiéme dans la conservation d’énergie du fluide d’électrons.
Méme remarque pour les lignes 4, 5 et 6 insérées dans les lois de conservation du fluide de trous.
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Le phénomene de collision électron-phonon est schématisé sur la figure a). Un électron
de conduction (1) émet un phonon (trait pointillé), et passe dans un autre état (1’).
Dans les systemes d’équations, ce phénomene d’interaction entre électrons et phonons est
souvent pris en compte & travers un simple terme de friction [30].

Nous écrirons le terme de collision électron-phonon dans les équations plus tard, nous

abordons maintenant les collisions électron-photon-phonon (aussi appelées phénomeéne de
Bremsstrahlung inverse) [76].
Un électron de conduction ne peut pas directement absorber ou émettre de photon dans
une méme bande car 1’énergie et la quantité de mouvement du systeme électron+photon
ne peuvent pas étre simultanément conservées lors d’une telle transition. Pour assurer
les conservations, un troisieme corps doit intervenir. Ce troisiéme corps peut étre une
impureté, un défaut, ou un phonon, qui peut étre émis ou absorbé au cours de la transition
[76]. Parmi ces trois corps pouvant permettre la transition, ’absorption par les porteurs
libres est principalement due aux phonons dans les diélectriques [115] [44].

(@ (b)
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%n conduction %n conduction (1" Electron libre
2 2 A 44
& & accéléré
Electron Electron libre o [\~
diffusé (1) g 5 .
Electron libre
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valence mouvement valence mouvement

FIGURE 3.1 — (a) Schématisation des collisions électron-phonon : un électron de conduction
(1) émet un phonon (trait pointillé), et passe dans un autre état (1’) de la méme bande.
(b) Schématisation de la collision électron-phonon-photon. Un électron de conduction (1)
absorbe un photon d’énergie fiwg et un phonon de quantité de mouvement 7K. Cet électron
monte alors dans un état énergétique plus élevé (1’) a travers cette interaction.

Les collisions électron-photon-phonon sont connues comme étant un mécanisme efficace
pour absorber 1’énergie laser et ainsi chauffer le gaz d’électrons [9]. Ce type de collision
est schématisé sur la figure [3.1(b). Un électron de conduction (1) absorbe un photon et
un phonon. Cet électron monte alors dans un état énergétique plus élevé (1°) tout en
conservant la quantité de mouvement et I’énergie totale.

D’un point de vue formel, deux méthodes peuvent étre utilisées pour intégrer les colli-
sions électrons-phonon-photon dans les équations [76] :

e une description classique : dans cette description, le mouvement de 1’électron dans
le champ électromagnétique est traité classiquement, et 'introduction d’un terme de
friction dans I’équation du mouvement permet de rendre compte de facon empirique
des collisions. Les échanges de quantité de mouvement et d’énergie entre 1’électron,
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le champ et les phonons se font alors de fagon continue dans le temps.

e une description quantique : cette approche consiste a traiter quantiquement le cou-
plage photon-phonon, et permet de prendre en compte de facon plus rigoureuse le
couplage avec le réseau. Les échanges d’énergie entre 1’électron et le champ ne se font
alors plus de facon continue, mais par des séries de transitions discretes. Cependant,
I’approche quantique bien plus lourde que la précédente.

Dans notre modele a deux fluides, nous considérons la description classique, puisqu’elle
s’integre plus facilement dans notre modele classique de transport.

Définissons maintenant les fréquences de réaction wy;, pour les collisions électron-
photon—phononlﬂ et vep pour les collisions électron-phonon. Comme énoncé précédemment
dans cette section, I'inclusion de ces phénomeénes dans le systéme fluide (2.67)) peut se faire
a travers un terme de friction [76] :

_ 0 _
_%(Vbie + Vep)ue
_ SEP 0
SeP=|"¢ | = 3.4
0
- O -

La référence S. K. Sundaram [I16] et al. précise que les collisions avec les phonons sont
présentes a des échelles sub-picosecondes. Mais les auteurs soulignent que du fait que les
phonons portent peu d’énergie, cela prend de nombreux processus de collision, et donc
plusieurs picosecondes, pour que les porteurs de charge et le réseau soient a 1’équilibre
thermodynamique (typiquement 1 ps dans le saphir [117]). C’est la raison pour laquelle
nous avons négligé en premiere approximation les échanges énergétiques entre les électrons
de conduction et le réseau dans I’équation . Cette hypotheése est évidemment non
valable pour des dynamiques post-picosecondes.

3.2.3 Interactions des trous avec les phonons

Les termes de collision "h-p" prennent en compte les collisions trou-phonon et les col-
lisions trou-phonon-photon. Pour ces phénomenes analogues a ceux du paragraphe
nous adoptons la méme méthode pour les intégrer dans les équations fluides. Nous définis-
sons donc les fréquences de réaction v,y pour les collisions trou-photon-phonon et vy, pour
les collisions trou-phonon. L’inclusion de ces phénoménes dans le systéme fluide se
fait a travers le terme de friction suivant :

_ 0 _
0
_ Sh-p 0
Sh P = [Sg_p‘| = 0 (35)
—;,lj: (Vbih + Vhp) U
0

3. bi pour Bremsstrahlung inverse.
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3.3 Les phénomeénes d’ionisation

Dans cette section, nous spécifions les termes de 1'équation (3.1)) liés a l'ionisation.
Mais avant de les spécifier, nous discuterons d’une méthode générale pour implémenter les
phénomenes d’ionisation dans les équation fluides.

3.3.1 Méthode d’inclusion des phénomeénes d’ionisation

Dans la littérature, les processus menant a la création ou destruction (ionisation
ou recombinaison) de particules sont souvent nommés collisions inélastiques [84]. Les
phénomeénes d’ionisation pour lesquels, une part de ’énergie cinétique est utilisée pour
promouvoir un électron dans la bande de conduction (et supprimer de I’énergie potentielle
de liaison), s’inscrivent donc dans ce type de collision.

Décrire rigoureusement les collisions inélastiques dans les systémes fluides est un
probleme ardu. C’est la raison pour laquelle des hypotheses fortes et des considérations
phénoménologiques sont souvent effectuées pour les implémenter [114]. A la maniére de J.
L. Raimbault et al.. [114], nous considérons que les particules créées ou détruites pendant
les collisions inélastiques, suivent une distribution de Maxwell-Boltzmann isotrope. La
distribution de Maxwell-Boltzmann des particules créées ou détruites peut étre différente
de celle des particules pré-existantes. Les particules créées (ou détruites), leurs quantités
de mouvement et leurs énergies vont s’ajouter (ou se retrancher) a celles des particules
pré-existantes (tout en supposant que la forme maxwellienne est conservée lors de cette
opération). Ces considérations sur la forme de la distribution sont fortes, mais sont
souvent utilisées en premiere approche [114].

Rappelons que pour une espece de particule s, une distribution de Maxwell-Boltzmann
isotrope se caractérise par une densité de particule ng, une vitesse moyenne ug ainsi qu’une
température Ty [84] :

* 3/2 * 2

— My M (V — uS)
= _— 3.6
fuama = 1 (27rkBTs) P [ 2kpT, ] (3.6)
Le calcul des moments en vitesse d’ordre 0, d’ordre 1 et d’ordre 2 sont données par [84] :

Ng
ngUs (3.7)
€ = ijl + %nsm:uf

ou ps = ngkpTs.

Pour inclure les collisions inélastiques dans les équations fluides, nous devons spécifier
la densité de particules créées (ou détruites) ng, leur vitesse moyenne ug ainsi que leur
pression ps. D’un point de vue formelle, nous avons simplement a ajouter dans le terme
source, les différents moments de la fonction de distribution des particules créées (ou

détruites), affectés d'un taux de réaction [114] :
I/ReacnS
VReacnS U (38)

R « 1 2
pheac (—fjl + 5nsmiug )
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ou v est le taux de réaction en s~ 1.

Par ailleurs, il faut prendre en compte le fait que la quantité de mouvement totale et
I’énergie totale (du systeéme particules libres + champ + liaison chimique) doivent étre
conservées durant les collisions inélastiques. Cette information implique une dépendance
entre les termes sources des différents fluides participant a la réaction.

Reac

3.3.2 Ionisation par impact déclenchée par un électron

Nous allons maintenant utiliser la méthode énoncée dans le paragraphe précédent pour
inclure l'ionisation par impact dans notre modele. La figure [3.2] décrit le phénomene d’ioni-
sation par impact déclenchée par un électron. Un électron énergétique (1) entre en collision
avec un électron de valence (2) et lui transmet une partie de son énergie et de sa quantité
de mouvement. L’électron de valence est alors promu dans la bande de conduction (2’)
et un trou est laissé dans le bande de valence. Par ailleurs, 1’électron de conduction (1)
déclencheur de la réaction descend en énergie dans la bande de conduction (1°).

Bande de
conduction

Electron libre
énergétique

Energie

Nouvel électron

libre
Ug
Electron de
valence )
Bande de Quantité de
valence mouvement

FIGURE 3.2 — Schématisation de l’ionisation par impact amorcée par un électron libre
énergétique. L’électron énergétique (1) entre en collision avec un électron de valence (2)
et lui transmet une partie de son énergie et de sa quantité de mouvement. L’électron de
valence est alors promu dans la bande de conduction (2’) et un trou est laissé dans le
bande de valence. L’électron de conduction déclencheur de la réaction descend en énergie
dans la bande de conduction (17).

Pour inclure I'ionisation par impact dans notre description fluide, nous faisons les deux
considérations suivantes :

1. Le nombre de paires électron/trou générées a travers l'ionisation par impact est
donné par une équation de taux. Cette équation prend une forme du type %n =5,
ou S est un terme donnant la variation de densité de particules par unité de temps
induit par le processus. Pour 'ionisation par impact, nous allons nous baser sur celle
que 'on retrouve dans B. Chimier et al. [30], et inclure le terme approprié dans notre
systeme d’équations ﬂuideﬂ

4. Dans cette référence, I’équation de taux est donnée par : %ne = ’:j(;’ (Wp1 + neWir) — ’1—: ol Ney €st
la densité d’électrons de valence, ng est la densité initiale d’atomes, Wpr est la taux de photoionisation de

Keldysh, Wir est le taux d’ionisation par impact et 7. est le temps de recombinaison.
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2. Les particules créées suivent une distribution de Maxwell-Boltzmann avec une vitesse
moyenne nulle et une pression nulle (ps = 0). Cela signifie que les particules générées
sont localisées dans le bas de la bande conduction.

A partir des deux considérations précédentes, et en désignant af le taux d’ionisation par
impact déclenchée par un électron (en s~!), 'inclusion de ’ionisation par impact dans le
systeme fluide (2.67)) se fait a travers le terme source suivant :

Nev €

0 Ne
0

Imp—e n e

gimp—e _ [Se"P70 _ |—ineatUy (3.9)
= |glmp-e Dev ey, '

h no €
0
0

ol Ney est la densité d’électrons de valence disponible (scalaire dépendant du temps et de
I'espace) et ng est la densité initiale d’atomes. Dans le terme , nous avons considéré
qu’a chaque ionisation par impact déclenchée par un électron, le fluide d’électron perd
une ¢énergie U, correspondant au gap du matériau.

Par ailleurs, apreés chaque ionisation, il ne faut pas oublier d’actualiser la densité d’élec-

tron de valence :
0 Nev
2 e = —
ot v no

a’ne (3.10)

Le taux d’ionisation par impact est souvent calculé a partir de regle d’or de Fermi et
dépend de ’énergie des particules. D’apres B. Ridley [44], le taux d’ionisation par impact
de Keldysh [I18] pour un simple électron de conduction est donné par :

) e ( Ee—ET Y

osnsie _ | af (Fgf*) " pour Ee > Er (3.11)
0 pour E, < Et
ou F, est I'énergie de I’électron, Er est I’énergie de seuil a partir de laquelle I'ionisation
par impact peut se déclencher et T = 2 est 'exposant dans la formule de Keldysh. Lorsque
FE. < E7, il n’est pas possible de conserver a la fois I’énergie et la quantité de mouvement
lors du processus. Dans un matériau a bandes paraboliques, cette énergie de seuil est
donnée par [44] :

1+ 2%

Er = ——0, 3.12
v = Us (312)

*
me

*
mh

Le coefficient of de ’équation (3.11]) est donné par [44] :

2 *
af = <q2> mg AcAy (3.13)
mg :
4m 612.h3(1+2m7;])3/2

ou A. et Ay sont des intégrales de recouvrement entre les états initiaux et finaux de
I'électron de conduction et de 1’électron de valence participant a la réaction [44]. Dans la
plus simple des approximations, A, = 1 et A, = 0 pour des trous lourds [44]. Ces valeurs
sont complexes a déterminer, et les méthodes de calcul ménent parfois a des valeurs tres
différentes (par exemple 0,38 pour du GaAs avec une méthode et 0,01 avec une autre
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méthode) [44].

Le coefficient afy est aussi parfois mesuré expérimentalement, comme c’est par exemple le
cas pour la silice fondue : o = 1.5 fs~1 [58] [119)].

De facon & étendre le taux o5™8!® 4 une description fluide, nous intégrons ce coefficient sur
la fonction de distribution (& la maniére de Pefiano et al. [58]). Pour estimer ce taux effectif,
nous considérons une distribution de Maxwell-Boltzmann décentrée (vitesse moyenne du
fluide non nulle)ﬂ dont I'expression est :

2 m Y2 m* [2E m¥|[ue|| [2E.

Ge(Ee) = e _ e e 2D inh [ el Zell [=7e

e(Be) = T [2kBTJ eXp( 2%ks T, {m;‘ el 7] ) sinh { = e
(3.14)

Les taux d’ionisation par impact effectif dans la description fluide sont obtenus en intégrant
le taux pour un électron simple o58!¢ sur la fonction de distribution Ge(Fe) [58] :

0 = / ~ oSinele (B G(EL)dE, (3.15)
0

Le résultat du calcul numérique de l'intégrale de I’équation (3.15) est représenté sur la
figure

3
25+
—~ 2 [
S1.5¢
5
S 1L
05+
O 1 1
0 5 10 15 20

ky T, (V)

FI1GURE 3.3 — Taux d’ionisation par impact dans du saphir en phase a en fonction de k7.
Nous avons fixé m} = 0,4m, [77] et Uy = 10 eV [120].

Pour obtenir cette figure, nous avons pris les parametres d’un diélectrique a fort gap :
le saphir en phase a. Dans ce matériau, la masse effective de 1’électron de conduction est
mj = 0,4me [77] alors que le gap est Uy = 10 eV [120]. Nous avons fixé les intégrales de
recouvrement A. = A, = 1 comme cela est souvent réalisé en premiere approximation. De
plus, nous avons fixé ici une vitesse moyenne du fluide u, = 0 [44]. Nous pouvons remarquer
sur la figure que pour des températures de 'ordre de 10 eV, le taux d’ionisation par
impact est de 'ordre de 1 fs~1.

5. et non une distribution centrée comme c’est le cas dans Pefiano et al. [5§].
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3.3.3 lonisation par impact déclenchée par un trou

Nous allons maintenant aborder du phénomene d’ionisation par impact déclenchée
par un trou [I2I] illustré par la figure et I'inclure dans notre description fluide. La
figure a) schématise le processus d’un point de vue des trous alors que la figure b)
schématise ce méme phénomene d’un point de vue électronique. Sur la figure (a), un
trou énergétique (1) entre en collision avec un trou de conduction (2) et lui transmet une
partie de son énergie et de sa quantité de mouvement. Le trou de conduction est alors
promu dans la bande de valence (2’) et un trou est laissé dans la bande de conduction. Le
trou déclencheur de la réaction descend en énergie dans la bande de valence (1’).

(a) (b)
© Bande de
Bande de Quantité de 5o conduction
conduction mouvement 2
=
@ 2) Nouvel électron
U libre
Ug
Nouveau Electron de valence
trou (1) ™ énergétique
I
o Trou &
By énergétique
B getiq Bande de Quantité de
2 Bande de valence mouvement
= valence

FIGURE 3.4 — Schématisation de 'ionisation par impact déclenchée par un trou énergétique.
(a) D’un point de vue des trous, un trou énergétique (1) entre en collision avec un trou de
conduction (2) et lui transmet une partie de son énergie et de sa quantité de mouvement.
Le trou de conduction est alors promu dans la bande de valence (2’). Le trou déclencheur
de la réaction descend en énergie dans la bande de valence (1°). (b) D’un point de vue des
électrons, un électron de valence énergétique (1) entre en collision avec un autre électron
de valence (2) et lui transmet une partie de son énergie et de sa quantité de mouvement.
L’électron de valence (2) est alors promu dans la bande de conduction (2’) et une place
vacante (trou) est laissée dans la bande de valence. L’électron de valence déclencheur de
la réaction descend en énergie dans la bande de valence (1°).

En appliquant une procédure identique au cas électronique, nous obtenons :

[ Nev - h
TSOCM Nh
0
Imp—h
gtmp—n — (S0 ° (3.16)
S, P e oy,
0
Nev h
| —Ternpo Ug_

ol o est le taux d’ionisation par impact déclenchée par un trou (en s~1). Par ailleurs, &
chaque paire électron/trou créée, la densité d’électron de valence doit étre actualisée :

8 Nev h
= 3.17
" o (3:.17)
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T. Kunikiyo et al. [I21] ont montré que le taux d’ionisation par impact déclenchée par les
trous est tres dépendant de la structure de bande, et qu’il évolue parfois exponentiellement
avec 'énergie du trou déclencheur (par exemple dans du quartz en phase «), contrairement
a I’évolution quadratique prévue dans la formule de Keldysh (équation )

3.3.4 Photoionisation

Nous incluons finalement dans la description fluide le phénomeéne de photonionisation.
La photoionisation est un phénomeéne directement dépendant de ’amplitude du champ
laser. Dans les diélectriques, et pour des régimes tels que E < 2 x 10'° V/m, la photoioni-
sation correspond a I’absorption multiphotonique [30] telle que schématisée dans le chapitre
1. A amplitude plus importante (E > 2 x 10'9 V/m), I'effet tunnel devient dominant [30].

De facon a tenir compte du régime multiphoton et du régime tunnel, nous considérons
le taux de photoionisation de Keldysh dans les solides en m =3 - s~1 [71]. Pour inclure la
photoionisation dans la description fluide, nous faisons les 2 considérations suivantes :

1. Le nombre de paires électron/trou générées a travers la photoionisation est décrit
par I’équation de taux exprimée par B. Chimier et al. [30].

2. A la maniére de J. R. Pefiano et al. [58], nous considérons que les particules créées
ont une énergie nulle (ps = 0 et ug = 0), cela revient a négliger le résidu d’énergie
laissé aux porteurs libres aprés photoionisation.

En définissant of? le taux de photoionisation de Keldysh dans les solides en m =3 . s~!
[71], 'inclusion de la photoionisation dans le systéme fluide se fait a travers le terme

source suivant :

ev Ph
o
0
SPh 0
Ph _ e —
ST = [th] = r;covaph (3.18)

0

. 0 -

A chaque paire électron/trou créée, un électron de valence doit étre retiré :

0 Ney
Giiter =~k (3.19)

Par ailleurs, pour respecter la conservation de 1’énergie totale, nous devons retirer au
champ électromagnétique la bonne quantité d’énergie. Nous effectuons cette opération a
travers un courant fictif de photoionisation [103] 63]. Le courant fictif de photoionisation
est calculé a partir du théoréeme de Poynting de facon a modéliser artificiellement une perte
d’énergie :

JPhE = %aPhUg (3.20)
0

En isolant le courant fictif d’ionisation, nous pouvons écrire :

PhU
geh — v & e 3.21

Ce courant fictif de photoionisation J'® est finalement ajouté au courant de charge libre

présent dans 1’équation de Maxwell-Ampere ([2.73)).
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Nous terminons cette section en donnant ’expression du taux de photoionisation de
Keldysh [7T], [30} 122] :

2w (w M)3/2 K(y) — G(%)]

Ph 0 0

ofh = 20 (208 T,2) x exp |—7mE(x 4+ 1) =2 — 701/ 3.22

I \ iy QT ) P ( ) G(v2) ( )

ou le symbole E(x) représente la partie entiére du nombre x, u = T;Zfi] est la masse
e h

réduite, I' = wo \/1Ug /|ge|||E|| est le parametre de Keldysh, ||E|| est 'amplitude du champ
laser. Les fonctions K et G sont les intégrales elliptiques de premiere et deuxiéme espéce,

71 =T/V1+T2 et 49 = ~1/T. La fonction Q(T', z) de I’équation (3.22) est donnée par
[r1] :

QI x) = n i exp {—WRKM} ) <7r \/QE(JC +1) -2+ n) (3.23)

2K () ' G(72) 2K (72)G(72)
ou ® = #e‘ngrf(z) et x = U/hwy. U est le gap effectif donné par :
-~ 20,
0 = 2% G () (3.24)
™

Le taux de photoionisation de Keldysh dans le saphir est tracé sur la figure [3.5]

30 T T T T

o Régime tunnel
‘2 20
O_ %

—~ ---m = 0.4 m,
ﬁ 10 ES i
= —m =75m_

i@

%% 0 1
i
_10 1 1 1 1
0 1 2 3 4 5
IIEl| (V/m) %100

FI1GURE 3.5 — Taux de photoionisation de Keldysh dans du saphir en phase o en fonction
de I'amplitude du champ électrique. La masse effective des électrons de conduction est
my = 0,4me [17], le gap est Uy = 10 eV [120] et la longueur d’onde du laser dans le vide
est A\g = 0,8 um.

Pour obtenir cette figure, nous avons pris a nouveau les parametres du saphir en
phase «, et nous avons tracé une courbe pour des trous légers tels que m; = 0,4m,
[77] (pointillés noirs) et des trous lourds tels que mj = 7,5me [77] (courbe rouge). Nous
pouvons remarquer que le taux de photoionisation de Keldysh montre des variations
d'un (voire deux) ordre de grandeur vers des amplitudes de 10'° V/m, et qu’il est plus
important pour des masses effectives légeres. Par ailleurs, en régime d’effet tunnel, le
changement de masse effective des trous a peu affecté le taux de photoionisation de
Keldysh.

Nous terminons cette section en soulignant que le choix de la structure de bande influe
fortement sur le taux de photoionization, comme c’est par exemple montré dans V. E.
Gruzdev [70].
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3.4 Les recombinaisons

Les recombinaisons sont des mécanismes de relaxation qui peuvent prendre place lors
de l'interaction de I'impulsion laser avec le matériau diélectrique. Parmi ces mécanismes,
nous retrouvons les recombinaisons Auger (voir figure a)) et les excitons auto-piégés
(voir figure [3.6|(b)) qui peuvent parfois avoir un impact sur les échelles sub-picosecondes.

3.4.1 Les recombinaisons Auger

D’apres S. K. Sundaram et al. [IT6], les recombinaisons Auger se font sur des échelles
de temps de I'ordre de la picoseconde. Par ailleurs, sous 'effet des recombinaisons Auger,
la densité d’électrons évolue de la fagon suivante [109] : %ne = a3 ott AU est le
coefficient de recombinaison Auger en cm®/s.

A défaut de donnée pour un diélectrique & grand gap, nous prenons les valeurs du silicium
(aAu9er = 3.8 x 10731 em® /s [109]) pour estimer le nombre de paires électrons/trous re-
combinés.

Dans un plasma avec une densité ne ~ 1.3 x 10*! cm™3 (densité estimée dans la section
, le terme de recombinaison est évalué : aAugerng’ = 8.3 x 10'7 cm™3fs ~'. Ainsi,
les variations de densité sur 100 fs (typiquement la valeur de la durée d’impulsion) se-
ront inférieures & 102° ecm™3. Dans notre description fluide, nous négligerons en premiére
approximation ce type de mécanisme, puisqu’il semble influer peu sur les échelles femtose-
condes. Nous l'avons cependant inclus dans notre code pour effectuer d’éventuels calculs,
et Pexpression du terme source associé est donnée dans 'annexe [A]

(a) (b)
o A Bande de ° Bande de
B0 conduction s . B0 conduction
5 @) Electron libre &
= Sré =
= acceléré &3
Electrons (D@~ Electron
- libres 1 . libre
U U U
/ g ; g _&2—% STE
Electron de A\
valence
Trou
Bz;rlléiec(ie Quantité de Bande de Quantité de
valen mouvement valence mouvement

FIGURE 3.6 — (a) Schématisation d’une recombinaison Auger. Un électron (1) transmet une
partie de son énergie et de sa quantité de mouvement a un autre électron (2) de la bande
de conduction. L’électron (2) est alors accéléré et passe dans ’état (2’), alors que I’électron
(1) retombe dans la bande de valence a ’état (1’), et occupe ainsi une place précédemment
vacante (la place d’un trou). (b) Schématisation de la génération d’un exciton auto-piégé.
Un électron de conduction (1) et un trou (2) se lient & travers 'interaction coulombienne
et se piegent au voisinage d’une impureté ou un défaut du diélectrique.

Pour terminer, dans N. M. Bulgakova et al. [123], le terme de recombinaison est mis sous
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une forme générale a travers I’équation %ne = —1;Ne, OU Iy est le taux de recombinaison.
Ce terme décrit alors principalement les phénomeénes de piégeage (excitons auto-piégés)
plutdt que les processus de recombinaison & trois corps comme 'effet Auger [123].

3.4.2 Les excitons auto-piégés

Le deuxiéme mécanisme de recombinaison qui peut avoir une importance sur des
échelles femtoseconde est la formation d’excitons auto-piégés (Self-Trapped Exciton
(STE) en anglais).

La génération d’exciton auto-piégé est un mécanisme de recombinaison non-radiative
dans lequel un électron de conduction et un trou se lient a travers l'interaction coulom-
bienne et se piegent dans une impureté ou un défaut du matériau (voir figure[3.6(b)). Dans
certains diélectriques, la formation d’exciton auto-piégé a partir d’une paire électron-trou
est énergiquement favorable [124], comme c’est la cas dans la silice fondue [50, 125]. Par
ailleurs, les excitons auto-piégés formés peuvent étre a nouveau ionisés par le champ laser
ou par ionisation impact [30]. Dans le but d’éviter d’alourdir le modéle fluide, nous néglige-
rons l'effet des STEs en étudiant des matériaux diélectriques ou ces effets sont insignifiants
aux dynamiques sub-picosecondes (comme par exemple le saphir et I'oxyde de magnésium
[51, 126]). Nous avons cependant inclus ce processus dans notre code 1a aussi en vue de
développements futurs, et I’expression du terme source associé est donnée dans ’annexe

Bl

3.5 Synthese du chapitre 3

Au cours de ce troisiéeme chapitre, nous avons explicité le terme collisionnel du systeme
d’équations fluide . Ce systeme permet de décrire 1’évolution spatio-temporelle d'un
plasma d’électrons/trous généré au sein d’un diélectrique par un champ laser. Il tient
en compte du transport, de la photoionisation, de l'ionisation par impact, des collisions
électron/trou, des collisions porteurs/phonons et de 'effet de Bremsstrahlung inverse.

Les équations d’évolution décrivant la dynamique du plasma d’électrons et de trous au
coeur d’un diélectrique de permittivité relative €, sont :

" e ] I NeUe 1 T 0 1
Nele Nele @ Ue + :;EI %(E + u.xB)
g €e +V- (Ee + pe)ue _ NeGele - E n Scoll (325)
ot | nn NpUp 0
npUL nhup @ up + %I %?(E +u,xB)
L €n | | (en+pn)un | | nngnup - E

ou pour chacune des espéces s, la densité d’énergie interne s’écrit :

_ b 1 *_ o 2
€ = S _s 1 + insmsus (3.26)

D’apres les équations (3.1f), (3.2)), , (13.5), (3.9) ,(3.16) et (3.18]), le terme collisionnel



3.5. SYNTHESE DU CHAPITRE 3 61

s’écrit de la fagon suivante :

n e n h Nev ~Ph
g O Me + vaiing + T
—NeVeh bz (e — un) — 2% (Vbie + Vep)Ue
p. Ne _Ph n, *o00 2 * 2 * *
—KVeh {'yjl — nif"yfl + 5 (meue — mpup” + (mh —m¥)Ue - uh)} _
Nev € n h Nev o Ph
g O Te + iaring +
n
MeVeh gz (We = Wn) — Z (Uih + Vhp)Uh
p Ne Ph n *o002 * 2 * * n h
| +#veh [7_‘31 — pedh 4 (miue? — mpup® + (mf — mg)ue - uh)} — Seenpo Uy |
(3.27)
D’apres les équation (3.10)), (3.17) et (3.19), la densité d’électron de valence disponible
évolue de la fagon suivante :

Nev (53
TNt Ug

SColl —

0 n 7 n
ey = ——ane — —ablny — —aPh (3.28)

ot ng ng 1o

Les champs électromagnétiques apparaissant dans des équations fluides (3.25)) sont calculés
a partir des équations de Maxwell :

V ogE=2 (3.29)
€0
V- B=0 (3.30)
OB
VxE=-— (3.31)
1 0, E

Les densités totales de charge p et de courant J sont calculées avec les 2 équations sui-
vantes :

P = GeNe + qunn (3.33)

Ney aPhUg

J = geneue + gunpuy + ni() E2

E (3.34)

T

Ph
v O‘TQU‘%E correspond au courant fictif de photoionisation de I’équation (3.21]).

ou le terme







4

RESOLUTION NUMERIQUE DU
SYSTEME D’EQUATIONS

La simplicité est la sophistication supréme.

- LEONARD DE VINCI

Le chapitre précédent s’est terminé en récapitulant le systéeme d’équations que
nous souhaitons résoudre pour modéliser I'interaction Bessel/diélectrique. Au vue de la
complexité mathématique du systéme d’équations, il n’est bien siir pas envisageable de
faire une résolution analytique des équations. Nous avons donc besoin d’une méthode
numérique pour résoudre le systéeme d’équations : c’est 'objet de ce quatrieme chapitre.

Dans les différentes sections de ce chapitre, nous allons faire un état de l'art sur la
résolution numérique du modele plasma a deux fluides, pour ensuite justifier le choix du
développement d’une nouvelle méthode. Nous donnerons & posteriori une vue d’ensemble
de l'algorithme développé, avant de rentrer dans les détails sur les différentes méthodes
numériques composant I'algorithme. Nous donnerons a la fin de ce chapitre une seconde
version de ’algorithme numérique, qui a ’avantage d’étre plus précise et plus simple a
implémenter.

4.1 Etat de art sur la résolution numérique du
modele plasma a deux fluides

La difficulté en matiere de résolution de ce type de systeme d’équations est due a la
différence importante entre la vitesse du son caractéristique des systemes fluides et la
vitesse de la lumiere [I127]. De ce fait, les méthodes numériques permettant de résoudre
le modele de plasma a deux fluides avec une stabilité vérifiée sont peu nombreuses
[127]. Le premier code résolvant les équations du modele plasma a deux fluides est le
code ANTHEM datant de 1986 [128], [129]. Il a été utilisé pour simuler des phénomenes
rapides dans des plasmas a haute densité : ’étude de ces phénomenes était inaccessible
avec des codes Particles-In-Cell (PIC) [I30]. Le code ANTHEM est basé sur un schéma
fluz corrected tmnsportE] (FCT) pour la résolution des équations fluides et sur une
méthode de type Finite Time Domain Method (FDTD) [I3I] pour 1’évolution des
champs électriques et magnétiques. Le code est écrit pour des systemes 2D et est dif-
ficile & étendre a des géométries particulieres a cause des grilles décalées de la FDTD [130].

1. Ce schéma est particulierement utile pour les problémes impliquant des chocs. Il implique deux
étapes : une étape de transport et une étape d’anti-diffusion pour réduire les artefacts numériques.

63
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Plus récemment, en 2003, U. Shumlak et J. Loverich [132] ont présenté un code basé

sur un solveur de Riemann pour les équations fluides (solveur de Roe [133]) et sur la mise
en forme des équations de Maxwell sous forme parfaitement hyperboliqueﬂ L’intégration
temporelle est faite en traitant le terme source des équations fluides implicitement
et le terme de transport explicitement. Ce code nécessite 'introduction de potentiels
correcteurs dans le but de conserver les propriétés de divergence des champs E et B
[104]. Des termes correcteurs ont également été ajoutés de fagon & augmenter la précision
de l’algorithme pour les probléemes & dimensions multiples. Le méme groupe a amélioré
Palgorithme & posteriori en utilisant la méthode de Galerkin discontinue d’ordre élevé
afin d’améliorer la précision des résultats [130) 134, 135 136]. Il peut étre maintenant
généralisé a des géométries arbitraires et a un ordre de précision arbitraire, ce qui aide a
capturer les instabilités plasmas [130].
Le code complet a été développé par le Computational Plasma Dynamics Laboratory de
I'université de Washington et a pour but d’observer des effets & deux fluides inaccessibles
avec un modele de magnétohydrodynamique. Le code se nomme WARP (Washington
Approximate Riemann Plasma).

Par ailleurs, M. Rieke et al. [137] présentent une méthode numérique mixant spatia-
lement la résolution de l’équation de Vlasov et la résolution des équations du modele
plasma a deux fluides. Cette méthode, qui va plus loin que ce qu’on souhaite modéliser,
a lavantage de pouvoir utiliser 'approche statistique (plus précise) dans certaines régions
de l'espace, et 'approche fluide dans des régions de I’espace ou I’hypothése d’équilibre
thermodynamique local est justifiable. M. Rieke souligne au passage que les solveurs de
Riemann sont les meilleurs solveurs pour les problemes chocs, mais qu’ils sont générale-
ment tres difficiles & implémenter [I38]. L’algorithme de M. Rieke et al. [I37] utilise alors
comme alternative un schéma CWENO (Central Weighted Essentially Non—OscillatoryE[)
pour intégrer les équations fluides et une méthode FDTD pour I'intégration des équations
de Maxwell.

D’autres approches ont été développées avec des méthodes de différences finies : S.
Baboobal et al. ont présenté une méthode numérique 1D pour la simulation de chocs et de
solitons [139]. Par ailleurs, H. Kumar et al. ont développé un schéma avec des opérateurs de
diffusion numérique adaptés pour la conservation d’entropie [I140]. Cependant, le solveur
de S. Baboobal et al. est limité au cas 1D et le solveur de H. Kumar et al. nécessite
des méthodes de différences finies lourdes pour éviter la dissipation de ’entropie dans les
problémes avec des chocs.

Plus récemment, en 2018, A. Alvarez Laguna et al. [141] ont développé un solveur basé
sur une méthode de volume fini implicite avec maillages non-structurés pour la résolution
des équations fluides, ainsi que sur une version modifiée du schéma de Rusanov [142] pour
les équations de Maxwell. Cependant, ce solveur repose sur des méthodes mathématiques
complexes nécessitant des compétences spécialisées importantes.

2. Perfectly hyperbolic Maxwell equations (PHM) en anglais.

3. Le but de ce type de schéma est de préserver une précision élevée méme au voisinage des discon-
tinuités (par exemple des chocs) et d’éviter apparition d’oscillations non-physiques dans la solution. La
reconstruction des flux a linterface s’effectue par interpolation polynomiale favorisant les zones ou sur
lesquelles la fonction est la plus réguliere.
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4.2 Choix du développement d’un nouvel algo-
rithme

La complexité des méthodes numériques utilisées dans 1’état de l'art est en partie
liée au fait que les algorithmes ont été développés pour résoudre avec un haut degré de
précision les chocs. Ces codes répondent notamment a des problemes exigeants comme la
fusion nucléaire ou ’astrophysique dans lesquels des chocs plasmas sont souvent observés
[143]. La validation de tels codes est souvent réalisée avec des problémes tests complexes
comme celui du choc de Brio et Wu [144]. L’objectif de ce test est de s’assurer que le code
représente correctement certaines structures complexes de la magnétohydrodynamique.

Nous avons choisi de développer un nouvel algorithme adapté aux besoins des simula-
tions Bessel/diélectrique. L’algorithme que nous souhaitons développer est moins sophis-
tiqué que ceux énoncés dans la section mais il a pour but de répondre & nos besoins,
d’étre relativement simple a implémenter, et d’étre flexible pour I'ajout de phénomeénes
physiques supplémentaires. Il se doit notamment d’étre robuste pour des phénomeénes
comme ’absorption résonnante, la force pondéromotrice ou encore les collisions.

4.3 Vue d’ensemble du code numérique
PSTD/Hydro

Dans la section précédente, nous avons souligné l'intérét de développer une nouvelle
méthode numérique pour résoudre le systeme d’équations (3.25)). L’algorithme développé
dans le cadre de cette theése est résumé sur la figure

Equations de Maxwell Equations fluides

Z—? +V.F{U)=S(U,E,B)
Splitting de Strang,

%—I{+V«F(U}:0 U _sw.E.B)

ot

LWLFn RK4

J= Znsqsus
S

FIGURE 4.1 — Vue générale de I'algorithme.

Les équations de Maxwell sont résolues en utilisant une méthode du type PseudoSpectral
Time-Domain (PSTD). Les champs électromagnétiques sont ensuite utilisés pour calculer
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le terme source des équations fluides. Les équations fluides sont intégrées a partir de la
technique du splitting de Strang [145] qui permet de séparer l'intégration numérique du
terme source et du terme homogene des équations fluides. Au sein du splitting de Strang,
le terme homogene est intégré avec un schéma composite LWLFn [146] (détaillé dans le
paragraphe , alors que le terme source est intégré avec un schéma de Runge-Kutta du
48me ordre (RK4) [147]. Une fois les équations fluides intégrées, la densité de courant est
calculée, puis est utilisée comme terme source dans les équations de Maxwell. Les champs
électromagnétiques (E,B) sont alors a nouveau calculés, etc... L’algorithme numérique est
basé sur le méme principe que la boucle de rétro-action de la figure 2.1

Dans les prochaines sections, nous allons détailler les schémas LWLFn, RK4 et la mé-
thode PSTD composant l'algorithme global. Nous discuterons au passage des artefacts
numériques, des raisons pour lesquelles ces schémas ont été choisis, et des conditions de
stabilité.

4.4 Résolution des équations fluides

Cette section porte sur la résolution numérique des équations fluides 3D.

4.4.1 La forme conservative des équations fluides

Dans les chapitres 2 et 3, nous avons volontairement écrit les équations fluides sous
forme conservative, c’est-a-dire sous la forme :

%Quantité conservée + V - Flux = Source (4.1)
Dans la littérature, les équations fluides sont pourtant souvent écrites sous forme non-
conservative [84,[02]. La forme conservative souligne le fait que les densités de particule, de
quantité de mouvement et d’énergie sont conservées. Elle présente de nombreux avantages
quant a la résolution numérique des équations (notamment en termes de propagation
d’erreurs numériques) ce qui a conduit a 'existence de nombreuses méthodes [148], comme
celle du schéma LWLFn que nous présenterons dans le paragraphe

4.4.2 Splitting de Strang

L’intégration numérique du terme source S(U, E, B) dans les équations fluides est un
défi sérieux [148]. Pour résoudre ce probléme, la méthode la plus largement utilisée est la
méthode du splitting qui sépare le systéme d’équations en deux sous-systeémes : un systeme
homogene (équation (4.2))) et un systéme source (équation (4.3))).

0

5 UtV [F(U)]=0 (4.2)
0
5 U =S(U.EB) (4.3)

Comme décrit sur la figure les deux systémes sont intégrés séparément. Le systéme
d’équations (4.2)) est un systéme d’équations aux dérivées partielles hyperboliques alors
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que le systéme est un systéme d’équations différentielles ordinaires. Nous avons choisi
d’intégrer le systeme d’équations aux dérivées partielles avec un schéma LWLFn, et le
systeme d’équations différentielles ordinaires avec un schéma RK4.

Dans notre algorithme, nous nous sommes inspirés de la méthode utilisée dans le code
WARP [132], c’est-a-dire 'emploi d'un splitting de Strang pour séparer U'intégration du
terme homogene et du terme source. Ce splitting est précis a 'ordre 2 [145]. L’idée du
splitting de Strang est de décomposer I'intégration des équations fluides en 3 étapes :

o Intégration du systéme source (4.3)) sur un demi-pas temporel At/2.
 Intégration du systéme homogene (4.2)) sur un pas temporel At.
o Seconde intégration du systéme source (4.3]) sur un demi-pas temporel At/2.

Dans les prochaines sections, nous allons rentrer dans les détails concernant 'intégration
numérique du systéeme homogene (4.2)), puis celle du systéme source (4.3)).

4.4.3 Intégration numérique du systeme homogene

4.4.3.1 Choix d’un schéma composite

Nous abordons dans cette section l'intégration numérique de la partie homogene du
systéeme d’équations . La partie homogeéne se présente sous la forme des équations
d’Euler, qui se décompose en un systeme d’équations pour les électrons et un systeme
pour les trous.

Les équations d’Euler représentent un systéeme d’équations aux dérivées partielles
hyperboliques non-linéaires. De nombreuses méthodes discutées dans ce manuscrit sont
détaillées dans les ouvrages Finite Volume Methods for Hyperbolic Problems [149] de R.
J. Leveque et Riemann Solvers and Numerical Methods for Fluid de E. F. Toro [I4§].
Les solveurs de Riemann sont particulierement adaptés pour résoudre les équations
d’Euler. Cependant, les solveurs de Riemann permettant de résoudre les systemes d’équa-
tions aux dérivées partielles hyperboliques non-linéaires sont souvent complexes [I50].
Nous allons tenter d’utiliser une autre alternative plus simple et qui réponde & nos besoins.

Des solveurs plus simples sont souvent utilisés pour des problemes hyperboliques

moins complexes que les équations d’Euler. Des améliorations concernant ces solveurs
ont permis de les étendre au cas des systemes d’équations hyperboliques non-linéaires et
multidimensionnelles.
Par exemple, les schémas aux différences finies de Lax-Friedrichs [I51] et de Lax-Wendroff
[152] sont des schémas qui permettent de résoudre facilement des problémes basiques.
Cependant, il est bien connu que le schéma de Lax-Friedrichs est diffusif, ce qui engendre
un amortissement des chocs plus qu’il n’est souvent acceptable [146], alors que le schéma
de Lax-Wendroff est dispersif, ce qui produit des oscillations derriére les chocs. Le schéma
de Lax-Friedrichs est précis & 'ordre 1 et introduit de la diffusion numériqueﬂ tandis que
le schéma de Lax-Wendroff est précis a 'ordre 2 et introduit de la dispersion numérique
(nom du phénomeéne a l'origine des oscillations indésirées derriére les chocs.). L’étude
des artefacts numériques de ces deux schémas a fortement influencé le développement de
nouvelles méthodes numériques [153].

4. Souvent appelée aussi dissipation numérique.
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J. Von Neumann, P. Lax and B. Wendroff ont introduit des termes de viscosité
artificielle pour vaincre les oscillations générées derriere les chocs par la dispersion
numérique [I54]. Cependant le choix du bon terme de viscosité est un probléme difficile
[155], "qui reléve plus d’un art que d’une science" (R. Liska et B. Wendroff[I56]).

De facon analogue, des termes ont été proposés pour vaincre la diffusion numérique
engendrée par le schéma de Lax-Friedrichs au niveau des chocs [I57]. Bien que cette
méthode donne des bons résultats au niveau des chocs, elle introduit une sévere distorsion
dans les régions ou le profil est doux [156].

En 1972, A. Harten et G. Zwas ont proposé un schéma hybride dans lequel un schéma
d’ordre 1 (par exemple Lax-Friedrichs) est utilisé au niveau des chocs et ou un schéma
d’ordre 2 (par exemple Lax-Wendroff) est utilisé au niveau des régions ou le profil est
plus douxﬂ [158]. Ils introduisirent alors le concept de commutateur automatique qui
permet de passer d'un schéma a un autre, en se basant sur un limiteur permettant
d’estimer les gradients dans chaque région de l'espace. Cette technique conduit a des
résultats numériques de meilleure qualité. Cependant, les schémas hybrides deviennent
rapidement gourmands en temps de calcul et complexes a implémenter lors de problemes
en 3 dimensions (voir la partie 4.2 de Kucharik et al. [I59]).

En 1998, R. Liska and B. Wendroff ont introduit la notion de schéma composite

[156] en s’inspirant des travaux de Len Margolin sur des codes en météorologie [160].
Cette fois-ci, au lieu de changer de schéma numérique dans l’espace, I'alternance se fait
temporellement. Les schémas composites consistent & réaliser plusieurs étapes temporelles
avec un schéma dispersif suivies d’'une étape avec un schéma diffusif. Cette approche ne
nécessite pas de limiteur, est facile & implémenter, précise, robuste et stable [160]. La
référence [146] de R. Liska et al. se termine par la déclaration suivante :
"The composite schemes are simple, require neither eigenvector decomposition nor
Riemann solvers, and thus they are fast. They work well for a variety of problems, so it
seems that they are also robust. To conclude we do not claim that the composite schemes
are the best ones, however they are simple, fast, work remarkably well for many problems
and can provide a very simple way to get a feeling for the solution of a problem before
investing a lot of time in developing a more elaborate method."

Les schémas composites semblent donc bien s’inscrire dans nos objectifs. D’apres
T. R. Hagen et al. [I61], les schémas composites sont probablement les schémas haute
résolution les plus simples possibles. La généralisation des schémas composites en 3D est
relativement simple [159] et constitue donc un autre point positif.

Nous allons donc choisir un schéma composite LWLFn [I56] pour intégrer le systéme
d’équations homogenes (4.2). Ce schéma consiste en (n — 1) applications temporelles du
schéma de Lax-Wendroff a deux étapes (LW3) suivies d’une application du schéma de

5. Le schéma de Lax-Wendroff est plus précis que le schéma de Lax-Friedrichs, il doit donc utiliser
partout a I’exception des régions avec des forts gradients pour éviter de produire des oscillations indésirées.
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Lax-Friedrichs a deux étapeslﬂ (LF2) [I56]. Les schémas LF9 et LWq seront décrit respecti-
vement dans les sections 4.4.3.4]et [4.4.3.5, Un exemple de schéma composite avec n = 5 est
illustré sur la figure [4.2]: dans le schéma composite LWLF5, 4 pas temporels sont effectués
avec un schéma de LWy, suivis d’un pas temporel du schéma LF5.

ty

Lax-Wendroff
a deux étapes

te + Lax-Wendroft
5 a deux étapes

|
d

Lax-Friedrichs
a deux étapes

Gy se

Lax-Wendroff
a deux étapes

Lax-Wendroft
a deux étapes

‘M1 sed y

t, + Lax-Wendroff
! a deux étapes

At

Lax-Wendroff

ty + 5 <
0 a deux étapes

FIGURE 4.2 — Schéma composite LWLF5 : 4 pas temporels sont effectués avec le schéma
LWy, suivis d’'un pas temporel avec le schéma LF5.

Le concept de cette méthode numérique est la suivante : le schéma LF9 étant diffusif, et

le schéma LWs étant dispersif, I’alternance temporelle des deux est un moyen de surmonter
leurs artefacts numériques. La diffusion numérique du schéma LF5 agit comme un filtre
réduisant la dispersion numérique générée par le schéma LW [156].
Le parametre n peut étre adapté en fonction du probléme. Si la solution numérique contient
des forts gradients, il est mieux d’utiliser un nombre n petit (LWLF4 par exemple). D’autre
part, si la solution ne présente pas de forts gradients, il est mieux d’utiliser uniquement un
schéma LWs parce qu’il est plus précis que le schéma LF5. Quand la solution physique est
complétement inconnue, il est préférable de commencer les simulations numériques avec un
nombre n faible puis de 'augmenter progressivement. Le schéma composite LWLFn offre
des possibilités plus intéressantes que les schémas LFy et LWs seuls, sans pour autant
augmenter la complexité d’implémentation.

6. Two-step Lax-Wendroff et Two-step Laz-Friedrichs en anglais. Le schéma de Lax-Wendroff a deux
étapes (resp. Lax-Friedrichs & deux étapes) est une variante du schéma de Lax-Wendroff "classique" (resp.
Lax-Friedrichs "classique"). Nous discuterons de la différence avec le schéma de Lax-Wendroff (resp. Lax-
Friedrichs) classique plus tard.
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4.4.3.2 Visualisation des effets numériques des schémas

Nous allons maintenant visualiser graphiquement les effets de la diffusion numérique et

de la dispersion numérique, de fagon a mieux comprendre les intéréts du schéma composite
LWLFn.
Le test choc de Sod [162] est un test commun pour tester la précision des codes fluides,
dans lequel I’état initial est une boite avec a gauche un gaz dense sous pression et a droite
un gaz peu dense a faible pression. L’évolution spatio-temporelle du probléme est décrite
en résolvant les équations d’Euler de la physique des fluides. Sans rentrer dans les détails
sur les conditions initiales, les conditions aux limites ou encore 1’échantillonnage, nous
allons utiliser ce test pour montrer les artefacts numériques des différents schémas. Ce
probléme présente une solution analytique (courbes noires sur la figure composée de
chocs, discontinuités de contact et d’ondes de raréfaction [148].
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FIGURE 4.3 — Comparaison des résultats obtenus avec le schéma LFs (a), le schéma LWy
(b), et un schéma composite LWLF5 (c). L'effet de la diffusion numérique qui adouci
les gradients est visible sur la figure (a) alors que leffet de la dispersion numérique qui
engendre des oscillations est visible sur la figure (b). La solution numérique du schéma
composite LWLF5 est de meilleure qualité (c).

Un test numérique a été effectué avec le schéma LF,. Les résultats numériques en
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termes de densité sont affichés sur la figure a) en fin de simulation. En comparant la
solution analytique (courbe noire) et la solution numérique (courbe verte), nous pouvons
voir les effets de la diffusion numérique qui engendre un adoucissement du profil spatial.
Par ailleurs, les résultats du test avec un schéma LW, (figure [4.3|(b)) montrent les effets
de la dispersion numérique engendrant des oscillations dans les régions a fort gradient
(courbe rouge). Bien que le reste de la solution soit relativement précis, puisque ce schéma
est précis a 'ordre 2, ces oscillations ont tendance a s’amplifier dans le temps et provoquer
la divergence de la solution numérique.

Finalement, les résultats d’un test avec un schéma composite LWLF5 (figure [£.3|c))
montrent un amortissement des oscillations engendrées par le schéma LW5. Comme énoncé
précédemment, elles ont été filtrées par la diffusion numérique du schéma LF5. La solution
numérique est donc de meilleure qualité avec le schéma composite LWLF5 plutot qu’avec
le schéma LF5 ou encore LWs.

4.4.3.3 Le schéma de Lax-Friedrichs classique

Avant d’aborder les schémas LF5 et LWy, nous allons détailler le schéma de Lax-
Friedrichs classique. Ce dernier est une brique élémentaire permettant la construction des
schémas LF5 et le schéma LW5.

Commencons par écrire de fagon générale un systéme d’équations hyperboliques homo-
genes 1D :

— U+ _—F(U)=0 (4.4)

Pour construire un schéma numérique de différences finies, il suffit de remplacer les dérivées
partielles dans le systéme (4.4)) par des différences finies (différences finies avallZl7 amontlﬂ
ou centréelﬂ). Par exemple, le schéma de Lax-Friedrichs classique se construit en prenant

une différence aval en temps, une différence centrée en espace et en remplacant le terme
n

1

. o +Ur , . . . , .
UP par sa moyenne spatiale =+, —=1 T schéma de Lax-Friedrichs classique s’écrit alors
'p g p 5 q
sous la forme suivante [163] :

UJ?‘H: At [

2Ax

o, + U] - t - F (4.8)

DN |

ou Fjy, = F(U}y,), Fi-; = F(UjL,), j est l'indice discret correspondant & la position
dans la direction x, n est I'indice discret temporel et At est le pas temporel. Le schéma
de Lax-Friedrichs classique est précis au premier ordre en temps et en espace [164].

7' st~ LS =8 L oaay (45)
> 0 . @) - flz-A)
o fla) e HEEE 2D L o) (4.6)
> d f(@+ Az) — f(z — Az) )
2 fa) ~ - +O(Az?) (4.7)
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La grille numérique du schéma de Lax-Friedrichs classique est représentée sur la figure

Z4

t‘}
n+l } o [ ] ([
n 4 ()
} } —>X
j-1 J j+l

FIGURE 4.4 — Grille numérique dans le schéma de Lax-Friedrichs classique 1D. Les points

Uy, Ui, et Uiy, sont nécessaires pour le calcul de U}“H.

Les artefacts numériques induits par le schéma de Lax-Friedrichs classique lors
de la résolution d’une équations aux dérivées partielles hyperbolique proviennent de la
troncature du terme O(Az) dans les différences finies (voir équations (4.5), et ([4.7)).
Examinons, a titre illustratif, les conséquences de ces troncatures sur le schéma de Lax-
Friedrichs classique appliqué a une simple équation aux dérivées partielles hyperbolique
linéaire scalaire. Cette équation hyperbolique, dite d’advection, s’écrit de la fagon suivante :

0 0
ap%—v—p:() (4.9)

ox
ou v est la vitesse de transport, choisie comme étant constante. La solution analytique de
cette équation est p(z,t) = po(z — vt) qui traduit le déplacement spatial a la vitesse v du
profil initial po(x).
Lorsqu’on applique le schéma de Lax-Friedrichs classique a I’équation , nous ne
résolvons pas numériquement 1’équation mais en réalité une équation modifiée de la
forme [165] :

0 0 1 vAt\ 02

L prvLp=onr(1- 220 L 41

8tp+vﬁa:p 2" a:< Am)@wzp (4.10)
Diffusion

Le membre de droite de I’équation précédente est directement lié aux troncatures propres
aux différences ﬁniesﬂ La méthode pour la démonstration de cette équation modifiée
est faite dans le chapitre Convergence, Accuracy, and Stability de R. J. Leveque [149]. Le
terme en 88;2p induit de la diffusion dans le calcul numérique. L’équation 1’ est une
équation d’advection-diffusion. Ainsi, la solution numérique obtenue avec un schéma de

Lax-Friedrichs classique sera celle de I’équation (4.10)) et non celle de I’équation de départ

[E9).

10. En réalité, il y a d’autres termes du développement de Taylor dans I’équation modifiée, mais le terme
qui est mis en évidence dans I’équation (4.10)) est celui avec le poids le plus important.
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D’apres l'expression du membre de droite de ’équation modifiée (4.10)), la diffusion
sera d’autant plus forte que la pente sera élevée : c’est pour cela que le phénomene
de diffusion numérique amortit principalement les chocs. Dans les régions ou le profil

est doux, %p est faible, et dans ce cas I’équation modifiée est pratiquement égale a
I’équation d’advection de départ (4.9).

Nous effectuons finalement quelques remarques sur ’effet du choix de 1’échantillonnage

en introduisant le nombre de Courant £ = ”A—A; :

e En choisissant judicieusement Az et At, il est possible d’avoir £ = 1, et donc d’an-
nuler le terme de diffusion numérique dans 1’équation @ : nous résolvons alors
numériquement précisément ’équation d’advection . Dans le cas d’un systeme
d’équations, chaque équation peut avoir une vitesse d’advection v différente, il n’est
donc pas possible d’annuler la diffusion numérique pour toutes les équations en méme
temps. De plus, la diffusion numérique sera d’autant plus importante si les vitesses
associées aux diverses équations sont différentes.

e Dans le cas ou £ # 0, il est possible de réduire la diffusion numérique en diminuant
le pas spatial Az. Cela engendre par contre un temps de calcul plus important.

4.4.3.4 Le schéma de Lax-Friedrichs a 2 étapes

Dans la section précédente, nous avons vu comment construire un schéma de Lax-

Friedrichs classique, et nous avons mis en évidence 'origine des erreurs numériques de ce
schéma.
Le schéma LFs amortit moins les basses et les moyennes fréquences que le schéma de
Lax-Friedrichs classique, mais il amortit de fagon plus significative les hautes fréquences
[166] 167]. Le schéma LFs sera donc plus efficace que son homologue classique pour
amortir les oscillations générées par la dispersion numérique du schéma LWas.

Le schéma de Lax-Friedrichs a deux étapes est composé d’'une premiere demi-étape
temporelle, appelée le prédicateur, effectuée avec schéma de Lax-Friedrichs classique :

Uﬁll//; = % [UJD'H + Uﬂ - % [ 41— Fﬂ (4.11)
Ut = % [UJP + Uﬁl—l} - % {F? - F?—l] (4.12)

La seconde demi-étape temporelle, appelée correcteur, est simplement une autre demi-
étape du schéma de Lax-Friedrichs classique basée sur les estimations faites avec le prédi-
cateur :

1 At
n+l _ -+ n+1/2 n+1/2] AU fontb/1/2 ont1/2
Ui =3 [Uj—1/2 +Uj+1/2} Az {Fj+1/2 Fj—1/2] (4.13)

N n+1/2 __ n+1/2 n+1/2 __ n+1/2 , .
on Filyj, = F<Uj+1/2> et ¥y = F(U;_, ;). Les équations (4.11

composent le schéma LF5.

. (4.12) et (4.13
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La grille numérique du schéma LF9 est représentée sur la figure

A
n+l + (] o
Lax-Friedrichs
classique (correcteur)
n+1/2 + () ’4+\‘ o , '4+\ )
" ' Lax-Friedrichs
. ) classique (prédicateur)
ni+ @ ® ®
} } —>»X

112§ e+l

FIGURE 4.5 — Grille numérique dans le schéma LFy 1D.

Le schéma LF5 peut s’étendre de facon simple pour les problémes multidimensionnels
avec la technique symmetrized dimensionally-split scheme (SYS) [159]. La technique SYS
consiste a approximer successivement les solutions du systéme 3D comme étant la solution
de 3 problemes 1D : U + ZF«(U) =0, U+ LF,(U) =0 et 5U + LF,(U) =0.

Sa mise en oeuvre s’effectue de la maniere suivante. Définissons L* 'opérateur du
schéma LF5 selon z :

1 nt1)/2 nt1/2 At 1 nt1/2 nt1/2
LX( ~?,l,m) = 92 [Uj+1/2,l,m + Uj—l/Q,l,m} B Az [ij+1/2,1,m B ij—1/2,l,m} (4'14)
avec
1721 At
Ul o = 5 | Upetin + U] = 57 [Fxetim — Pl (4.15)
+1/2 1 At
anfl//Z,l,m = 5 { ﬁl,m + UJp—l,l,m] - IAL {inl,m - ijp—l,l,m} (4'16)

ou j, I and m sont respectivement les indices pour les directions x, y et z. De facon a
Z : A . n — n
alléger la notation, nous avons posé : Fx; ,, = Fx (Uj’Lm).

Nous définissons de maniéeres similaires LY et L” les opérateurs du schéma LF5 selon y
et z :

L rymt1/2 n+1/2 At 1 nt1/2 nt1/2

Ly( ﬁl,m) = 5 |:Uj7l+l/27rn + Uj,l—1/2,m:| - Ey |:FYj,l+1/27m - ij,1_1/2,m} (4-17)

n+1/2 Len N At . N
Uiitijzm =3 {Uj,1+1,m + Uj,l,m} T 2Ay [ij,1+17m - FYjJ,m} (4.18)

n+1/2 . 1 At

Uj,lfl/Q,m - § [ il,m + Ujp,l—l,m:| - 2Ay [Fyihm - Fyil_lvm} (419)
I5Un ) — 1 U2 ynt/2 At ptl/2 F.nt1/2 4.90
( j,l,m) D) { jlm+1/2 + j71,m—1/2} Az [ Zjlm+1/2 Zj,l,m—l/z] (4.20)
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ntt/2 1 At

plmt1/2 = 5 {Uil,mﬂ + U}tl,m} T oML [Fz}ﬁ,mﬂ - Fzﬁl7mi| (4.21)
+1/2 1 At

jrtl,m/fl/Q = 5 |: ;l,m + Uil,m—l] - E |: Z‘RLm - inl7m_1:| (422)

La méthode SYS permet d’obtenir la valeur U

ntl

j,l,m

a partir de Uy, ,, en moyennant toutes
les combinaisons possible de splitting simple [159] :

j,Lm

1
UnH = E(LXLyLZ + L*L*LY + P LXL* + LY L*L* + L*L* LY + L*LY LX)

n
J,lm

4.4.3.5 Le schéma de Lax-Wendroff a 2 étapes

(4.23)

Le schéma LW3 est une alternative au schéma de Lax-Wendroff classique qui permet

d’éviter le calcul des matrices jacobiennes [168]. Il y a de nombreuses fagons de dériver
le schéma LW5. Une des facons de faire est de combiner un schéma de Lax-Friedrichs
classique avec un schéma saute—moutonm [164] sur des demis périodes temporelles. Le
premier schéma est de type Lax-Friedrichs classique sur un demi-pas temporel :

At

n+1/2 1 n n n n
Uls = 5 Uk + U}) = o [Fi — FY (4.24)
n+1/2 1 n n At n n
U =5 UM+ Ul - o (BT - F (4.25)
Le second est de type saute-mouton :
At
n+1 _ t1n n+/1/2 n+1/2
Uy =105 - Ar [Fi+1/2 - ij1/2} (4.26)

Les équations (4.24), (4.25) et (4.26) composent le schéma LWy [164, 168]. Ce schéma
numérique est précis au deuxiéme ordre en temps et en espace [164]. Graphiquement, la
grille numérique du schéma LW3 est représentée sur la figure

t‘}

n+l + @ o
Saute-mouton

n+1/2 + () A [ ] i o
Lax-Friedrichs

N % classique
n 4 ® ® ®
' } } } —>X
-1 j-12 j jH12 0+l

FIGURE 4.6 — Grille numérique dans le schéma LW, 1D.

11. Nous ne rentrerons pas dans les détails pour la démonstration de ce type de schéma numérique. En
anglais, ce schéma est connu sous le nom de leapfrog.
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A titre illustratif, examinons les conséquences des troncatures liées & 'emploi des dif-
férences finies pour construire le schéma LW5s. Regardons les conséquences sur ’équation
d’advection linéaire scalaire :

d 0
ap%—v%p— 0 (4.27)

Lorsqu’on applique le schéma LWy & I’équation (4.27)), nous ne résolvons pas I’équation
(4.27) mais plutét une équation modifiée de la forme [149] :

o 0 1L AR
Dispersion

Le membre de droite de 1’équation (4.28)) est directement lié aux troncatures propres aux
différences finies [149]. Le terme en % p induit de la dispersion dans le calcul numérique.
L’équation (4.28)) est une équation d’advection-dispersion.

D’aprés léquation (4.28)), la dispersion sera d’autant plus forte que la pente sera
élevée : c’est le phénomeéne de dispersion qui provoque les oscillations derriére les chocs,
vues notamment dans le test de Sod de la figure [4.3[(b). Dans les régions ou le profil
est doux, 867::3'0 est faible, et dans ce cas I’équation modifiée est pratiquement égale a
I’équation d’advection.

L’extension en 3D du schéma LWj se fait de facon similaire a celle du schéma LF5. 11
suffit simplement de remplacer les équations (4.14)), (4.17)) et (4.20) respectivement par :

At +1/2 +1/2
LX(U 1) = Ufjm — Ar [ijn—&—l/Q,l,m - FX?—l/Z,l,m:| (4.29)
At n+1/2 n+1/2
Ly< J%Lm) - UJnJ,m B ?y [FYj,1+1/2,m B ij,1_1/2,m} (4-30)
et
At n+1/2 n+1/2
L*( Jn,l,m) - Rl,m Az [sz,l,m+1/2 - sz,l,m—l/Q} (4.31)

4.4.4 Intégration du terme source des équations fluides

Nous avons vu précédemment que le schéma composite LWLFn permettait de résoudre
de fagon relativement simple et précise le systeme d’équations homogenes . La réso-
lution du systéme d’équations sources sera effectuée par un schéma de Runge-Kutta
4 qui se décompose en 5 étapes [147] :

k; = S(U", E", B") (4.32)
1

ko = S(Un + §Atk1, E", Bn) (433)
1

ks = S(U" + J Atks, E, B) (4.34)

ks = S(U" + Atks, E", B") (4.35)
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1
Uttt =Un + GA (k1 + 2ks + 2k3 + ky] (4.36)

La méthode de Runge-Kutta 4 est une méthode numérique stable et d’ordre 4, ce qui
signifie que I’erreur commise & chaque étape est de 1’ordre de At® [I47]. Nous avons choisi
un schéma, précis a ’ordre de 4 parce que le cotit de calcul est quasi-identique a celui obtenu
avec un schéma Runge-Kutta 2 ou Runge-Kutta 3, et qu’il reste bien moins important que
pour l'intégration du systéme homogene ou des équations de Maxwell.

4.5 Résolution des équations de Maxwell

Dans les sections différentes, nous avons discuté de la résolution des équations fluides.
Nous allons maintenant aborder la méthode de résolution pour les équations de Maxwell.
Pour faciliter la lecture, nous rappelons les ici :

p

V.gE=" (4.37)
€0
V- B=0 (4.38)
0B
VXE-= 5 (4.39)
1 0¢,E

4.5.1 Discussion sur les propriétés de divergence

Dans ce paragraphe, nous allons montrer qu’il n’est pas nécessaire d’intégrer nu-
mériquement les équations (4.37) et (4.38) portant sur la divergence des champs
électromagnétiques [84), [143].

La loi de conservation de la charge électrique peut étre obtenue en sommant les équa-
tions de conservation du nombre de particules (2.51) pour chacune des espéces, et en
multipliant par un facteur g :

0
a Z gsns + V- (Z anSuS) = Z qsSs (4'41)

Lors d’une photoionisation, d’une ionisation par impact, d’une collision élastique ou d’une
recombinaison, le terme Y . ¢sSs est nul puisqu’il y a conservation de la neutralité [84].
En utilisant les définitions de p (équation (2.74))), J (équation (2.75)), 'équation (4.41]) se
réécrit alors :

0

— V-J=0 4.42

5P T (4.42)
En prenant la divergence de 1’équation de Maxwell-Ampere (4.40)), et en soustrayant

le résultat a I’équation (4.42)), nous pouvons obtenir :

0 P\
= <v - &E — 60) =0 (4.43)
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L’équation de Maxwell-Gauss est en fait une réaffirmation de la conséquence de la
résolution de I’équation de conservation du nombre de particules et de I'équation
de Maxwell-Ampere [143]. Si l’équation de Maxwell-Gauss est vérifiée
initialement, la résolution des équations et imposeront la vérification de
cette équation.

Concernant ’équation V - B = 0, nous remarquons qu’en prenant la divergence de
I’équation (4.39)) portant sur le rotationnel de E, nous obtenons :

0

—V-B=0 4.44
5 (4.44)
L’équation (4.44]) stipule que V - B est conservée dans le temps.

L’équation (4.38]) peut donc étre considérée comme une condition initiale de 1’équation
(4.39), puisque si initialement nous choisissons V - B = 0, I’équation (4.39) implique que
cette condition demeurera satisfaite a tous les instants ultérieurs [84].

Pour conclure, si les équations (4.37)) et (4.38)) sont vérifiées initialement, elles le seront
également en résolvant les équations fluides et les équations de Maxwell portant sur les
rotationnels. Il n’est donc pas nécessaire d’intégrer numériquement les équations (4.37)) et
@39).

4.5.2 La méthode Pseudo-Spectral Time Domain (PSTD)

Dans la section précédente, nous avons vu qu’il n’était pas nécessaire d’intégrer
numériquement les équations et portant sur la divergence des champs
électromagnétiques. Nous allons maintenant décrire la méthode PSTD qui permet
I'intégration des équations de Maxwell-Faraday et de Maxwell-Ampere .

La résolution numérique des équations de Maxwell est un probléme largement étudié

[131) 169, 170, 17T, 172 173]. La méthode PSTD [169] est une méthode pseudo-spectrale
simple a implémenter et qui ne nécessite pas obligatoirement une grille spatiale décalée,
contrairement a la méthode FDTDE [131]. Elle est ainsi plus flexible pour étre couplée
avec un autre algorithme sans faire d’interpolations spatiales. De plus, elle introduit
peu de dispersion numérique puisqu’elle fournit une relation de dispersion précise avec
seulement deux cellules spatiales par longueur d’onde. L’erreur relative de cette méthode
avec deux cellules par longueur d’onde est plus faible que celle de la FDTD avec 16
cellules par longueur d’onde [169].
L’emploi de la FDTD dans notre algorithme fluide imposerait : (1) une résolution spatiale
plus forte qu’avec la PSTD et donc un cotit de calcul plus lourd (2) faire des interpolations
spatiales pour aligner sur la grille la densité de courant et les champs dans la description
fluide, ce qui induiraient des erreurs numériques supplémentaires. Nous privilégions alors
le choix de la PSTD dans notre algorithme fluide.

Une autre méthode pour résoudre les équations de Maxwell a attiré notre attention :
la méthode Pseudo-Sectral Analytical Time-Domain (PSATD) [I74]. Nous verrons

12. La grille temporelle est cependant décalée, comme pour la FDTD.
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plus tard (section que la PSATD peut présenter encore plus d’avantages que la
méthode PSTD. Nous développerons d’ailleurs dans la section [4.7] une seconde version
du code basée sur cette méthode. La PSATD n’est pas contrainte par une condition
de stabilité CFL (Courant-Friedrich-Levy), n’induit pas de dispersion numérique lors
de la propagation des ondes électromagnétiques transverses, et peut étre écrite sans
grilles décalées spatiales et temporelles. Cependant, contrairement a la PSTD, elle ne
permet pas de simuler la propagation dans un milieu avec une permittivité de fond e,
inhomogene spatialement. Dans des développements futurs, il ne sera donc pas possible
d’inclure leffet Kerr dans la permittivité de fond €., il faudra le faire a travers le courant J.

Nous n’avions cependant pas pu développer un code PSATD /Hydro avant 2019, parce
que nous ne disposions pas de techniques pour inclure des PMLSE (Perfectly Matched
Layer) dans la PSATD. Nous avons alors implémenté un code PSTD/ HydroE que nous
avons validé avec les tests présentés dans le prochain chapitre.

En 2019, nous avons finalement pu réaliser des PMLs dans la PSATD grace a la
référence [I75] datant de cette méme année. Nous avons alors couplé la PSATD au
solveur fluide (code PSATD/Hydro décrit dans la section [4.7.2)), simplifier un maximum
lalgorithme en se basant sur I'expérience des tests effectués avec le code PSTD /Hydro,
puis nous avons validé cette seconde version du code (voir section du prochain chapitre).

Nous allons maintenant présenter la méthode PSTD qui compose la premiere version
du code. Dans cette méthode, les dérivées spatiales sont réalisées dans le domaine spectral
en utilisant un algorithme Fast Fourier Transform (FFT) [169]. Par ailleurs, une différence
finie centrée est utilisée pour approximer la dérivée temporelle. La méthode PSTD est
basée sur une grille spatiale non-décalée et sur une grille temporelle décalée. Par exemple,
si E est défini & ¢t = nAt, B est défini & ¢t = (n + %) At.

Nous présentons dans cette section un algorithme PSTD valide dans un milieu de per-
mittivité de fond €;, auquel une densité de courant est ajoutée. Les dérivées spatiales sont
réalisées dans ’espace de Fourier. L’équation montre comment la dérivée partielle
de Ey par rapport a x est calculée :

(%%) " FFTC! [kFFT [E2]] (4.45)

ott FFT_ ! désigne la FFT inverse dans la direction z. Toutes les dérivées spatiales des

équations de Maxwell-Faraday (4.39) et de Maxwell-Ampere (4.40) sont effectuées dans
I’espace de Fourier comme montré dans I’équation (4.45)).

Du fait que ce seront des demi-étapes temporelles de PSTD qui seront effectuées dans
lalgorithme complet du code PSTD/Hydro (voir section , nous allons ici détailler la
méthode PSTD sur une demi-étape At/2. Connaissant le champ magnétique a tn1/4 o
toutes les dérivées partielles du champ électrique & ¢, le champ magnétique B2T1/4 est
calculé de la facon suivante :

At [(OEG\" OE,\"
n+1/4 _ pn-1/4 y . z
Bt = m e S (52) (ay> | (4.46)

13. Les PMLs sont des couches absorbantes artificielles qui permettent de modéliser des systémes ouverts.
14. Nous pouvions inclure des PML dans la PSTD.
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. e At [(DE,\"  (OE\"

ByH/4 = By Yt 2 [( Ox ) - ( 0z ) } (40
At [(OE\" (OB \"

BiHl/4 — gn-1/4 > K oy > - (8;) } (4.48)

Les dérivées spatiales de B®t1/4 sont effectuées de la méme maniére que pour le champ
électrique (voir équation (4.45)). Finalement, E**1/2 est mis & jour en utilisant E” et les
dérivées spatiales du champ magnétique :

At [ 0B N\™Y4  19BA\TV4] At

rEn+1/2 — rEn 2 ( Z) _ (y) - —Jx 44

€ x € X + C 2 6y P 260 ( 9)
At [ /0B N\"/4 79BN\ V4] At

BT = B+ P () _< ) 20 *

By by te 2 [\ 0z ox 2¢0 Iy (4.50)
At [ 0B N4 roBA\M/4] At

rEn+1/2 — rEn 2 ( Y> _ (X> - —J, 4.51

e @by T |\ Oz dy 2€0 (451)

ou Jy, Jy and J, sont les composantes du vecteur densité de courant. Le vecteur densité
de courant est calculé & partir des variables fluides comme décrit sur la figure [4.1

Précisons que la méthode PSTD impose naturellement des conditions périodiques parce
qu’elle est basée sur des algorithmes de transformée de Fourier rapide (FFT). Cependant,
des systeémes ouverts peuvent étre modélisés en utilisant des PMLs [176].

4.6 Algorithme complet du code PSTD/Hydro

Comme décrit dans les sections précédentes, nous résolvons les équations de Maxwell
avec la méthode PSTD, et nous résolvons les équations fluides en combinant un schéma
LWLFn et RK4 a travers un splitting de Strang. L’objectif de cette section est de décrire
I’algorithme complet et notamment la fagon de coupler les différents schémas. Le couplage
est fait a travers la densité de courant J des équations de Maxwell et via les champs
électromagnétiques des équations fluides.

L’algorithme complet est détaillé sur la figure Cette figure montre comment avancer
les valeurs des variables fluides U, du champ électrique E et du champ magnétique B de
I'instant t* & I'instant t*+1.

Commengons par définir I’état initial :
e Le vecteur des variables fluides U™ est connu a l’'instant t®.

o Le champ électrique est connu & l'instant t*. A cause de la grille temporelle décalée
de la PSTD, le champ magnétique B est connu & instant *1/4 et & ¢*t1/4, Nous
calculons B" avec une interpolation linéaire entre B2~1/4 et B2t1/4. Pour alléger
la figure nous n’avons pas mis en évidence le décalage de grille temporelle du
champ magnétique défini sur les points temporels 214, gnt1/4 n+3/4 of ynt5/4,
Cependant, les valeurs de B®, B*t1/2 et B**+! sont issus d’interpolation & partir des
valeurs de B a ces instants non affichés.
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Une fois les conditions initiales définies, I’algorithme complet se décompose en 5 étapes :

1. Intégration du terme source (|4.3) avec un schéma RK4 sur At/2 en utilisant E*, B®
et U™ pour obtenir la valeur intermédiaire des variables fluides U*.

2. Intégration du systeme homogene (4.2)) avec un schéma LWLFn sur At en utilisant
le vecteur des variables fluides U* pour obtenir la valeur intermédiaire U**.

3. Calcul de la densité de courant J avec les densités et vitesses issues de U**. Ensuite,
effectuer une étape de PSTD avec J pour calculer E*1/2 ot B2+3/4, Calculer B2 11/2
en utilisant une interpolation linéaire entre B*t1/4 ot Bn+3/4,

4. Intégration du terme source (4.3) avec un schéma RK4 sur At¢/2 en utilisant U**,
E"t1/2 ot B*TY/2 pour obtenir la valeur finale du vecteur des variables fluides U1,

5. Calculer la densité de courant J avec les densités et les vitesses issues de U"!. En-

suite, effectuer une étape de PSTD avec J pour calculer E*! et B®t5/4, Finalement,
calculer B®! en utilisant une interpolation linéaire entre B2+3/4 ot B2+5/4,

) Etat
Etat initial intermédiaire
Terme RK4 RK4
source At/2 At/2
U
5 =SW.E.B)

Systéme :
homogéne @
ou

Equations de PSTD
Maxwell @ At/2
VXB = jioJ + f—'f
VXE = 7ﬁ

ot

Etat final "

>

to tn+ 1/2 tn+1

FIGURE 4.7 — Description de I'algorithme PSTD /Hydro développé pour résoudre les équa-
tions du modele plasma & deux fluides. Un schéma RK4 est utilisé pour intégrer le terme
source des équations fluides, un schéma LWLFn est utilisé pour intégrer le systéme d’équa-
tions homogenes, et la méthode PSTD est utilisée pour avancer les champs. L’algorithme
implique 5 étapes, montrées en bleues sur la figure, pour avancer les champs et les variables
fluides d’un instant t* & un instant ¢t"*1,

4.6.1 Condition de stabilité de ’algorithme complet

Nous terminons cette partie en expliquant comment fixer les pas spatiaux et temporels
dans les simulations.

D’apres R. Liska et al. [1406], il n’y a pas d’analyse de stabilité disponible pour la
résolution de systemes d’équations avec un schéma composite LWLFn. Cependant, les
auteurs soulignent que ’expérience montre qu’une condition de stabilité de type condition
CFL permet d’atteindre la stabilité avec les schémas composites. Du fait que I’analyse de
stabilité d’un schéma composite est déja extrémement complexe, il n’est pas envisageable
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de faire une démonstration mathématique de la condition de stabilité de 'algorithme
complet de la figure [£.7] Nous allons donc nous définir une méthode pour fixer le pas
spatial Az et le pas temporel At dans 'algorithme développé.

Loverich et al. souligne que pour capturer la physique du systéme d’équations complet,
il est nécessaire de résoudre la fréquence maximale [130], qui est soit la pulsation laser wy,
soit la pulsation hybride suivante [104] :

Wmax = /w3 + w2 (4.52)

ou la fréquence wy est la fréquence plasma du systeme et w, est la fréquence cyclotronEl

Deux cas sont alors distinguables :

e En pratique, lorsqu’un champ électromagnétique transverse est attendu ou injecté
dans la simulation numérique (un champ laser par exemple), nous utilisons le critére
de stabilité de la méthode PSTD (équation (4.53))), qui est souvent la contrainte la
plus exigeante [169] :

2 Az
At< ———— 4.53
T mevDim ( )

ou Dim est le nombre de dimensions dans la simulation. Le pas spatial Ax doit étre
choisi suffisamment petit pour résoudre le plasma et les ondes, et suffisamment grand
pour que 'approche fluide ait un sens@

e En l’absence de champ électromagnétique transverse, I’échantillonnage temporel doit
étre adapté pour résoudre a la fois vitesse thermique du plasmalﬂ et la fréquence
hybride . Encore une fois, le pas spatial Ax doit étre choisi suffisamment petit
pour résoudre le plasma et les ondes, et suffisamment grand pour que ’approche
fluide ait un sens.

4.7 Version 2 : code PSATD/Hydro

Comme nous ’avons énoncé dans la section [4.5.2 nous avons développé une seconde
version du code basée sur la méthode PSATD. Nous allons décrire ici I'algorithme du
code PSATD /Hydro.

Au vu des résultats des tests effectués avec le code PSTD/Hydro (qui seront mon-
trés dans le prochaine chapitre), nous avons pu tirer deux conclusions qui permettent
de simplifier lalgorithme de cette seconde version du code. (1) La technique SYS de
I’équation (4.23)) n’est pas toujours nécessaire. En effet, un simple splitting du type

Jnﬂl = L*XLY LZUﬁLm a mené au méme résultat sur les tests du chapitre 5 qui concernent la
physique que nous souhaitons étudier. Cette simplification permet notamment de diminuer
d’un facteur 6 le temps de calcul de I'intégration du systéme fluide homogene. Cependant,
la technique SYS se justifie pour les problemes chocs multidimensionnels, comme ce sera

le cas dans le test de Noh 3D présenté dans le prochain chapitre. (2) L’ajout de diffusion

15. Dans le cas d’un plasma d’électrons/ions wp, = «/nqu/meeo et we = geB/me. Dans un plasma
d’électrons/trous, ces fréquences sont différentes, ce point sera discuté plus tard.
16. Comme discuté dans la section , le pas spatial doit étre plus grand que la longueur de Debye.

17. Uth = 1/%
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numérique avec un schéma LFy n’est pas toujours nécessaire dans les problémes physiques
que nous souhaitons étudiés. C’est le cas en particulier lorsque le systeme présente de la
dissipation physique, comme c’est le cas dans un plasma collisionnel. Il faut cependant gar-
der en téte que si par la suite les gradients spatiaux se montrent importants et entrainent
une divergence de la solution numérique, nous pouvons avoir recourt a l'utilisation de la
diffusion numérique avec un schéma LF5.

4.7.1 Méthode PSATD

Dans la section [4.5.2] nous avons discuté des avantages de la méthode PSATD par
rapport a la PSTD. Cette méthode peut s’écrire sur une grille spatiale et temporelle
non décalée, ce qui permet de supprimer les interpolations temporelles de 'algorithme
PSTD/Hydro présenté dans la section Comme énoncé précédemment, la PSATD
n’est pas sujette & une condition CFL, et relache donc la condition restrictive .

L’algorithme PSATD est donné par les équations suivantes [174] :

_ _ _ 1 Sp- _ 1 =
Entl = C’oEn—i-ivSOh:xB“——&JHH/2+(1—CO)KV-(&'EH)+ (SO — At) k-(k-JPT1/2)
€o€r kv eoer \ kv
(4.54)

O x Jot1/2 (4.55)

- - S ~
B! = CpB" —i2%k x E" +iug
v

ot Cy = cos (kvAt), So = sin (kvAt), k = k/k et v = <7 . Les deux hypotheses principales
€r
faites pour obtenir les équations (4.54) et (4.55) de l'algorithme PSATD sont [174] :

1. Le pas temporel At est suffisamment petit pour supposer que la densité de courant
est constante sur At.

2. La permittivité e, de fond est homogene et isotrope.
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4.7.2 Vue d’ensemble du code numérique PSATD /Hydro

L’algorithme complet du code PSATD /Hydro est décrit sur la ﬁgureet se décompose
en 4 étapes :

1. Intégration du terme source (4.3) avec un schéma RK4 sur At/2 en utilisant E*, B®
et U™ pour obtenir le valeur intermédiaire des variables fluides U*.

2. Intégration du systéme homogene (4.2)) avec un schéma LW sur At en utilisant le
vecteur des variables fluides U* pour obtenir la valeur intermédiaire U**.

3. Calcul de la densité de courant J*T/2 avec les densités et vitesses issues de U**.
Ensuite, effectuer une étape de PSATD avec J*1/2 pour calculer E*t! et B2,

4. Intégration du terme source (4.3) avec un schéma RK4 sur At/2 en utilisant U**,
E"+1 et B! pour obtenir la valeur finale du vecteur des variables fluides U+,

. Etat 3
Etat initial intermédiaire Etat final
En En+1 At/Z
Bn Bn+1
| !
S G Z
steme LW
ho%wgéne U : U
, = Er At ; - | pEn
Bn 1 Bn
----------- J= &qu B e R e e ]
i i s T
Equations de U PSATD U
MaXWl En A[ \ En+1
10J + 75 Bn Bn+1
t
t'n tn-;-1/2 tn'+1

FIGURE 4.8 — Description de algorithme PSATD /Hydro développé pour résoudre les
équations du modele plasma a deux fluides. Un schéma RK4 est utilisé pour intégrer le
terme source des équations fluides, un schéma LW est utilisé pour intégrer le systeme
d’équations homogenes, et la méthode PASTD est utilisée pour avancer les champs. L’al-
gorithme implique 4 étapes, indiquées en rouge sur la figure, pour avancer les champs et
les variables fluides d’un instant * & un instant ¢"*+1.

Pour résumer, le code PSATD /Hydro présente plusieurs avantages par rapport au code
PSTD/Hydro : il ne nécessite plus d’interpolation temporelle du champ magnétique, il n’in-
troduit pas de dispersion numérique dans les régions sans courant, et il n’est pas contraint
par la condition CFL liée a la vitesse de la lumiere. Cependant, le code PSATD /Hydro ne
permet pas de simuler un milieu avec une permittivité ¢, inhomogene spatialement, alors
que cela était réalisable avec un code PSTD/Hydro.

4.8 Conditions aux limites des solveurs

Dans les futures simulations du manuscrit, nous utiliserons uniquement des condi-
tions aux limites pour modéliser des systemes périodiques et des systémes ouverts.
Les méthodes d’implémentation des conditions aux limites ne sont pas les mémes pour
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le solveur fluide LWLFn que pour le solveur des équations de Maxwell (PSTD ou PSATD).

Concernant le solveur fluide LWLFn, les conditions aux limites permettent de définir
les valeurs de UL et U, dans les relations et pour les points en bord de
grille@

Premiérement, dans le cas de conditions aux limites périodiques, les flux sortants par une
extrémité du domaine sont réinjectés a l'autre extrémité. En pratique, sur un exemple
avec une grille 1D telle que j € [1;N], les conditions périodiques sont modélisés avec les
égalités suivantes : N = Ui,

Deuxiemement, les conditions aux bords ouverts permettent aux flux de densité, de
quantité de mouvement et d’énergie de quitter librement le domaine numérique. Pour
simuler un systéme ouvert, nous considérons des conditions de Neumann ol les dérivées
de toutes les grandeurs fluides sont prises comme étant nulles aux bords de la fenétre
de calcul. Dans le cas 1D précédemment défini, les conditions aux bords ouverts sont
mod¢élisés avec les égalités suivantes : Us_y = UL et ULy, = UjLy. Les erreurs faites
sur ces conditions aux limites sont d’autant plus fortes que les gradients en bord de
fenétre sont importants. Ainsi, dans les problemes avec un transport important, nous
nous arrangeons souvent pour avoir des gradients faibles en bord de fenétre. Nous verrons
que c’est par exemple le cas dans les simulations d’interaction Bessel/diélectrique du
chapitre 6 ou le plasma est localisé au centre de la fenétre de calcul, ce qui permet d’avoir
des densités et des gradients faibles en bord de fenétre.

Comme nous ’avons énoncé précédemment, les solveurs des équations de Maxwell
(PSTD et PSATD) imposent naturellement des conditions périodiques. Il faut donc entre-
prendre des modifications pour modéliser des systémes ouverts, notamment en ajoutant
des PMLs. Au coeur des PMLs, les équations de Maxwell sont modifiées en incluant des
termes de conductivité supplémentaires qui absorbent le champ électromagnétique sans
induire de réflexion & l'interface entre le milieu et les PMLs. De plus, cette absorption
doit se faire progressivement pour éviter des forts gradients du champ dans les PMLs qui
engendreraient des erreurs numériques importantesﬂ L’épaisseur des PMLs est choisie
de fagon a atténuer progressivement et fortement le champ (plusieurs dBs typiquement).
Dans les simulations des prochains chapitres, nous utiliserons bien souvent des PMLs
d’épaisseur variant entre 15Az a 30Ax.

La séparation des conditions aux limites des solveurs de Maxwell et du solveur fluide
permet de définir des fenétres de différentes tailles pour les deux solveurs. Nous verrons
par exemple dans le chapitre 6 que nous prenons une fenétre plus grande pour le solveur
PSATD que pour le solveur fluide. Cela permet de ne pas définir la zone d’injection des
faisceaux de Bessel dans la fenétre du plasma et de réduire le temps de calcul.

18. Les relations (4.11)) et (4.12) concernent le schéma LF2. Pour le schéma LW32, ce sont les équations

(4.24])) et (4.25) qui sont concernées.

19. C’est encore plus vrai dans une FDTD précise a 'ordre 2, que dans la PSTD et PSATD qui sont
bien plus précisent suite a leurs aspects pseudo-spectraux.
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4.9 Contributions et moyens numériques

Nous discutons maintenant des contributions et des moyens numériques qui ont permis
le développement des codes.

Les solveurs des équations de Maxwell (PSTD et PSATD) et les PMLs ont été implé-

mentés par un autre membre ’équipe, Remo Giust. 1l a également développé la technique
d’injection des faisceaux de Bessel que nous verrons dans le chapitre 6. Pour ma part, j’ai
développé le modele théorique des précédents chapitres, j’ai implémenté le solveur fluide
(LWLFn et RK4), et j’ai développé le concept du couplage entre ce solveur et le solveur des
équations de Maxwell. J’ai choisi et implémenté les tests de validation que nous verrons
dans le chapitre 5, et j’ai finalement effectué les simulations numériques que nous verrons
dans le chapitre 6.
Remo Giust a également contribué a I'écriture du code sur une version GPUP| sous mat-
lab, afin d’accélérer le calcul des produits directes de matrice et des nombreuses FFTs
composant ’algorithme. Cette implémentation sur GPU a permis d’obtenir une réduc-
tion du temps de calcul d’un facteur 10 par rapport a la version CPUE| lors des simu-
lations numériques 3D du chapitre 6. Typiquement les mémes simulations d’interaction
Bessel/diélectrique 3D de 510 fs dans une fenétre de 460 x 460 x 26 avec un pas At = 53 as
prenaient 30h de calcul sur CPU et 3h avec la version GPU. Ces simulations ont été réa-
lisées sur le mésocentre de calcul de I'université de Franche-Comté, sur une carte GPU
Nvidia K40@ Pour information, nous avons fait le choix d’une évolution GPU plutot
qu’une parallélisation du code sur CPU, parce que le temps nécessaire pour comprendre
les modifications & apporter au code et les implémenter semblait moins important avec la
premiere option.

4.10 Synthese du chapitre 4

Nous avons fait le choix de développer un nouvel algorithme numérique en accord avec
nos besoins, pour faciliter I'inclusion d’éléments physiques supplémentaires dans le code :
photoionisation, ionisation par impact, collisions avec les phonons et Bremsstrahlung
inverse. La méthode développée repose uniquement sur des différences finies et des FFTs,
sur une grille spatiale non décalée.

Nous avons développé deux versions du code. Dans la premiére version du code (appelé
code PSTD/Hydro), les équations de Maxwell et (4.40) sont intégrées avec la
méthode PSTD décrite dans la section Les champs électromagnétiques solutions
sont transférés aux équations fluides. Les équations fluides sont intégrées a travers
un splitting de Strang. Dans ce splitting, le terme source est intégré avec un schéma RK4
(voir section , alors que le terme homogene est intégré avec un schéma LWLFn
mixant un schéma LFy (équations (4.14), (4.17),(4.20) et (4.23)) et un schéma LW,
(équations (4.29), (4.30)),(4.31)) et (4.23)). Le courant est ensuite calculé avec les variables
fluides (équation ), puis transféré a la PSTD pour calculer les nouveaux champs

20. Graphics Processing Unit
21. Central Processing Unit
22. 2880 coeurs CUDA, 12 GB de mémoire et 745 MHz fréquence d’horloge des processeurs.
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électromagnétiques solutions. L’algorithme complet est détaillé dans la section [£.6] et
la méthode pour le choix du pas spatial et du pas temporel est donnée dans la section

Dans la deuxiéme version du code (appelé code PSATD/Hydro), nous résolvons
les équations de Maxwell avec la méthode PSATD présentée dans la section
L’algorithme est décrit dans la section [£.7.2] et est moins complexe que celui du code
PSTD/Hydro. Le code PSATD/Hydro est moins dispersif que son prédécesseur, ne
contient pas d’interpolation temporelle, et n’est pas contraint par la condition de stabilité
CFL de I'équation (4.53). Cependant, il ne permet pas de simuler la propagation dans un
milieu avec une permittivité de fond €, inhomogene spatialement.

Avant de faire les simulations d’interaction Bessel/diélectrique qui nous intéressent,
nous allons valider les codes avec des tests pour s’assurer que les algorithmes développés
sont stables et permettent de retrouver des résultats connus de la littérature : c’est 'objet
du prochain chapitre.






D

VALIDATION DES ALGORITHMES

C’est le propre de ’homme de se tromper; seul
l’insensé persiste dans son erreur.

- CICERON

L’objectif de ce cinquieme chapitre est d’écrire et de valider les deux codes numériques
(PSTD/Hydro puis PSATD/Hydro) basés sur les deux algorithmes présentés au chapitre
4. La validation se fera par étapes et commencera par une discussion autour des solutions
du systeme d’équations, en particulier celles liées aux phénomenes physiques qui nous
intéresserons dans la suite (modes de propagation dans un plasma, absorption résonnante
et force pondéromotrice). Nous validerons ensuite la résolution du systéme homogene des
équations fluides (schéma LWLFn), puis celle du systéme avec un terme source (schéma
LWLFn + schéma RK4), et finalement ’algorithme complet (schéma LWLFn + schéma
RK4 + solveur des équations de Maxwell). Nous comparerons finalement les algorithmes
PSTD/Hydro et PSATD /Hydro.

5.1 Solutions des équations fluides

Avant de passer a la validation des algorithmes numériques, il est nécessaire de donner
quelques informations sur la physique des tests réalisés. Pour cela, nous allons rappeler les
solutions connues des systémes fluides qui nous intéressent : les 3 modes de propagation
d’onde dans un plasma tiede, I’absorption résonnante et la force pondéromotrice.

5.1.1 Modes de propagation dans un plasma tiede

Commencons par détailler les 3 modes de propagation d’onde dans un plasma tiédeﬂ
isotrope, homogene et infini. Le plasma étudié ici sera un plasma d’électrons/ions dans le
vide, ou 'hypothese me < m; est valide. Considérer cette hypotheése dans ce paragraphe
permet (1) de bénéficier du fait que la physique des plasmas d’électrons/ions a été tres
largement étudiée et d’en rappeler les principaux résultats de la physique des plasmas
d’électrons/ions qui serviront de base pour valider le futur code numérique (2) de
comprendre les comportements caractéristiques dans un plasma d’électrons/ions pour
mieux appréhender ceux des plasmas d’électrons/trous.

1. Ce n’est pas un plasma froid, puisqu’on considére ici que la température est non nulle. D’autre part,
I’approche plasma chaud est souvent utilisée pour mettre en avant des phénomenes physiques non contenus
dans I’approche plasma froid et plasma tiede. L’approche plasma chaud se fait en étudiant I’évolution
spatio-temporelle des fonctions de distribution avec une description statistique.

89
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Les calculs menant aux équations que nous présenterons dans cette section sont
détaillés dans les chapitres 17 et 18 de Fundamentals of plasma physics de J.A. Bitten-
court [84]. Pour synthétiser, I'idée de base de ces calculs est de réaliser une approche
perturbative de fagon a linéariser I’équation de Vlasov.

Rappelons avant de détailler les modes de propagation, qu'une onde longitudinale (ou
onde électrostatique) est une onde ayant le vecteur d’onde k parallele au champ E,
contrairement & une onde transverse ou E est perpendiculaire a k. Il n’y a donc pas de
champ magnétique associé & ’onde longitudinale, par opposition a ’onde transverse ou
un champ magnétique oscillant y est associé.

Dans un plasma tiede, isotrope, homogene et infini, il existe 3 modes de propagation
d’onde : le mode électromagnétique transverse, le mode longitudinal électronique et le
mode longitudinal ionique. Leurs relations de dispersion sont schématisées sur la figure[5.1

Mode électromagnétique
transverse

Mode longitudinal
électronique

pe ’
;
;
;
;
;
;
;
;
;
;
.I.
/ . .
/ Mode longitudinal
,'I Asymptote 1onique
7 basse-fréquence
.,. ./"
wpi It - .
/ - T
;i Asymptote
[z haute-fréquence

FIGURE 5.1 — Vue schématique des relations de dispersion des modes de propagation d’onde
dans un plasma tieéde isotrope.

Le premier mode de propagation que nous abordons est le mode électromagnétique
transverse, qui correspond la propagation d’une onde électromagnétique au sein d’un
plasma. Ce mode de propagation est caractérisé par la relation de dispersion suivante
[81), [84] -

2 2 2 2 2
w” = wpe + wp; + k7c (5.1)

nig?
€0Mi

indique que les modes

2
_ Ne(q, 7 3 . . 2
avec Wpe = \/ o la fréquence plasma électronique, wp; = la fréquence plasma

ionique et k est le nombre d’onde. La relation de dispersion (5.1))
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électromagnétiques transverses se propageant dans un plasma sont des perturbations
électromagnétiques couplées aux mouvements des charges du plasma. Elle indique
également qu’une onde électromagnétique de pulsation w peut se propager dans un
plasma seulement lorsque w? > wge + wgi, puisque cela correspond a un nombre d’onde
k réel [I77]. Lorsque w? < wge + wgi, le nombre d’onde k est imaginaire pur et l'onde
associée est évanescente. Remarquons finalement que la partie haute fréquence de la
relation de dispersion (w > wpe €t w > wyi) se raccorde & la propagation d’une onde

plane monochromatique harmonique dans le vide (w? = k2¢?).

Le deuxiéme mode de propagation est le mode longitudinal électronique, appelé aussi
onde plasma électronique ou encore onde de Langmuir [84]. Il est associé a la relation de
dispersion de Bohm-Gross [81], [84] :

’YkBTe

e

2 _ 2 2
W = Wpe +wp; +

k? (5.2)

Ce mode est purement longitudinal, il n’y a donc pas de champ magnétique associé a ce
mode. La vitesse de phase et la vitesse de groupe de ce mode sont donc intiment liées a
la température électronique.

Commentaire sur ’amortissement Landau : En faisant un calcul plus rigoureux a partir
de léquation de Viasov linéarisée, autrement dit en ne faisant pas 'hypothése que la
vitesse de phase vy = w/k de l'onde de Langmuir est trés grande devant la vitesse
des particules, un terme supplémentaire s’ajoute a la relation de Bohm-Gross .
C’est un terme purement imaginaire lié d un pdle correspondant a [’égalisation de la
vitesse des particules et de la vitesse de phase vy de Uonde de Langmuir [84]. Ce terme
imaginaire s’associe & un amortissement temporel de 'onde, et est appelé amortissement
Landau. L’amortissement Landau correspond donc a un transfert d’énergie entre l’onde
de Langmuir et les particules ayant une vitesse proche de la vitesse de phase vy de 'onde
de Langmuir. Cet amortissement non collisionnel n’est pas inclut dans la description

fluide [90)].

La dynamique des ions révele un troisieme mode, qui est cette fois-ci caractérisé par des
fréquences plus basses que le mode longitudinal électronique : c¢’est le mode longitudinal
ionique. Les limites asymptotiques basses et hautes fréquences de la relation de disper-
sion de ce mode sont connues [84]. A basse fréquence (w2 < wgi {1 + %D la relation de
dispersion du mode longitudinal ionique est la suivante [84] :

wg :’YkB(ﬂ +Te)k2 (53)
mj
ou 7T} est la température ionique. La dénomination onde acoustique ionique est souvent
associée a la partie basse fréquence du mode longitudinal ionique.
La limite haute fréquence (w2 > wzi [1 + %D de la relation de dispersion est donnée par

[84] :

2 kBTi

w? =y k2 (5.4)

my
Comme énoncé précédemment, la figure [5.1] récapitule I’ensemble des relations de dis-
persion des trois modes précédemment évoqués. Cette représentation donne une idée des
courbes de dispersion mais est loin d’étre quantitative : par exemple la fréquence plasma
ionique est en réalité plusieurs ordres de grandeur en dessous de la pulsation plasma élec-
tronique.
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5.1.2 Absorption résonnante

Nous avons discuté dans le chapitre 1 du fait que ’excitation d’une onde plasmaﬂ est
un phénomene observé lors des simulations d’interaction entre un faisceau de Bessel et
un plasma nanométrique. Ce phénomene, appelé absorption résonnante, correspond au
transfert d’énergie d’un mode transverse vers un mode longitudinal électronique. Nous
discuterons dans cette section de ce phénomene en prenant ’approche de W. Kruer [I7§],
puis nous donnerons les parameétres influant sur lefficacité de transfert énergétique.

Nous considérons ici une rampe de plasma avec une densité linéaire dans la direction
z, telle que la densité critiqueﬁ ne soit atteinte en z = L (voir Fig. |5.2]).

Région de l'excitation
de I'onde Langmuir ne(z)

Surface
critique

Surface

tournante Région de l'onde

évanescente

Région de I'onde
propagative

FIGURE 5.2 — Représentation schématique de la géométrie d’un probleme mettant en lu-
miere le phénomeéne d’absorption résonnante. Une onde électromagnétique polarisée TM
et se propageant dans le plan (z, z) illumine en incidence oblique (angle #) un plasma. La
densité de celui-ci évolue linéairement avec z. L’onde se réfléchit au niveau de la surface
tournante (en z = Lcos?§). Le champ évanescent de 'onde électromagnétique vient alors
exciter de fagon résonnante l'onde plasma au niveau de la surface critique (en z = L),
surface & laquelle la permittivité du plasma s’annule. Une partie de 1’énergie de I'onde
électromagnétique est convertie en onde plasma (mode purement longitudinal).

Une onde électromagnétique transverse magnétique (TM), de pulsation wy, arrive en
incidence oblique sur la rampe de plasma. L’onde électromagnétique, présente alors une
composante du champ électrique dans la direction du gradient de densité, et peut donc
potentiellement faire osciller les charges dans la direction du gradient, et donc faire naitre
une perturbation de densité de charge dans le plasma. Lorsque ’onde commence a pénétrer
dans la rampe, elle rencontre des densités inférieures & la densité critique (cas wp > wpe)

2. correspondante au mode longitudinal électronique abordée dans la section précédente
3. La densité critique est la densité électronique au-dela de laquelle une onde électromagnétique en
incidence normale ne peut plus se propager dans le plasma.
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et se propage donc en tant que mode électromagnétique transverse dans le plasma jusqu’a
une profondeur z = Lcos? § (appelé point tournant) [I78]. En ce point, I'onde subit une
réflexion totale. Au dela de z = L cos? #, 'onde est ainsi évanescente. Méme si I’amplitude
du champ est diminuée, le pied évanescent parvient tout de méme jusqu’a z = L. En ce
point peut alors se produire un phénomene de résonance. C’est a cet endroit précis que la
conversion de mode opére : I’énergie contenue dans le champ évanescent au point critique
se transfére dans le mode longitudinal électronique. Evidemment, plus Pamplitude du
champ évanescent au point critique est importante, plus ’énergie convertie dans le mode
longitudinal électronique est élevée.

L’efficacité de conversion énergétique est intiment lié a la pente de la rampe de plasma
et a 'angle d’incidence 0. D’une part, plus 'angle 6 est élevé, plus 'amplitude associée
a la composante E, de 'onde électromagnétique est importante, et donc plus I'énergie
potentiellement convertible sera importante. D’autre part, lorsque 'angle d’incidence est
élevé, 'onde électromagnétique se réfléchit plus tot dans la rampe de plasma et donc plus
loin de la densité Critiquelﬂ En d’autres termes, la distance Az entre le point critique et
le point tournant augmente. L’amplitude du champ évanescent au niveau de la résonance
diminue, ce qui provoque une diminution de I’énergie transférée. Il y a donc un optimum
qui permet a la fois d’avoir un angle suffisamment grand pour que 'amplitude de la
composante F, soit importante, mais que cet angle soit suffisant petit pour que la distance
Az soit faible. Nous verrons la courbe caractérisant cet optimum dans le chapitre 5.

L’énergie stockée dans I'onde plasma augmente en fonction du nombre de cycles op-
tiques [80]. L’amplitude de I'onde peut étre amortie soit par des collisions, soit par ’amor-
tissement Landau ou soit par le phénomene de Wavebreakinglﬂ [80].

5.1.3 Force pondéromotrice

Terminons cette partie sur les solutions des systémes fluides en abordant un autre
phénomene important dans la suite du manuscrit : la force pondéromotrice. C’est une
force non-linéaire qui nait lorsque les particules chargées d’'un plasma sont soumises a
un champ électrique oscillant dont 'amplitude est inhomogene spatialement [81]. Elle est
désignée par le vecteur F, et son expression est donnée par la relation suivante [81] :

%2 2

,VE (5.5)

F,=—-
P dmewd

Cette relation est dérivée dans I'annexe [C] & partir d’une approche découplant les mou-
vements hautes fréquences (oscillations dans le champ) et les mouvements moyennés. La
force pondéromotrice de ’équation traduit une dérive séculaire de ’électron. Cette
dérive se fait a travers une force dépendant de la masse et de I'inhomogénéité spatiale
du champ électrique, mais ne dépendant pas du signe de la charge. Cette force pousse les
particules des zones de champ fort vers les zones de champ faible.

4. C’est-a-dire, plus loin de la résonance.

5. En 1959, il a été montré que dans un plasma froid les oscillations plasmas sont amorties lorsque
la vitesse d’oscillation des particules est égale & la vitesse de phase de oscillation [I79]. En fait, lorsque
la vitesse des particules dans le champ est proche de la vitesse de phase, les particules interagissent de
fagon résonnante avec le champ. Un fort amortissement non linéaire intervient puisque que les électrons
résonnants se retrouvent efficacement accélérés par l'oscillation plasma : c’est le wavebreaking [178]. Ce
phénomeéne est probablement le mécanisme d’amortissement de ’onde plasma le plus efficace [I80]
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Au sein d’un champ oscillant, I'effet d’ordre 1 de la force de Lorentz est 'oscillation des
particules a la pulsation wy, et 'effet d’ordre 2 est la dérive des particules par la force pon-
déromotrice. Notons finalement que I'expression de la force pondéromotrice est la méme
pour un champ électromagnétique transverse que pour un champ longitudinal [81].

5.2 Validation de DPimplémentation du schéma
LWLFn 3D

Dans la suite, nous validons le code PSTD/Hydro que nous avons développé. Nous
commencons par valider le solveur fluide seul. Le schéma LWLFn est un schéma numérique
composant ’algorithme complet décrit sur la figure [4.7] et nous commencons donc par
valider son implémentation. Les méthodes pour estimer rigoureusement les erreurs des
solutions obtenues numériquement sont pratiquement inexistantes [I53] (voir Kroner et
al.[I81] pour un début). Il est donc généralement reconnu que la validation des codes se
fait avec des tests sur des problemes difficiles présentant une solution analytique [I53].
C’est le cas du test de Noh 3D [I82] qui montre la capacité d’un code a convertir I’énergie
cinétique en énergie thermique. Le test de Noh 3D est un probléme difficile [I53] qui est
basé sur la résolution des équations d’Euler 3D [159].

N N Ux Nom Uy N Uy
5 |mux 9 Nmu? + % T Uy U N Uy U
5 NmUy | + 2 Mo U Uy + 90 nmuf, + 5{2\ + 5 nmzuzuy =0 (5.6)
Nm Uy N Uy Uy, N Uy Uy nmu, + %
€m Uy (€m + Pm) Uy (€m + Pm) Uy, (em + Pm)
avec .
b 2 2 2
€ = ﬁ + §nmmm(ux +ug + uy) (5.7)

ou np, est la densité du gaz monoatomique, uy, uy, u, sont les composantes cartésiennes
du vecteur vitesse, py la pression scalaire, €, la densité d’énergie interne et v = 5/3
est l'indice adiabatique du gaz monoatomique. Le systéeme d’équations a la méme
forme que la partie homogene des 3 premieres équations du systéme . Il est donc
intéressant de valider le schéma LWLFn avec un test comme le test de Noh 3D qui se base
directement sur la résolution des équations d’Euler 3D.

Les conditions initiales du test de Noh 3D que nous utiliserons sont telles que la densité
et la masse sont égales a 1 en tout point, la pression scalaire est nulle et les vecteurs vitesses
sont dirigés vers ’origine avec une amplitude égale a 1. Il y a donc un flux d’énergie
cinétique dirigé vers le centre [159].

La solution analytique du probléme a l'instant ¢ différent de zéro est un choc sphérique
issu de l'origine [I59]. A Dintérieur du choc, la densité est de 64, la vitesse est nulle et la
pression est de 64/3. La vitesse du choc est de 1/3. A Pextérieur du choc (c’est-a-dire pour
un rayon r > t/3), la densité est donnée par (1 + t/r)2, alors que la vitesse et la pression
restent les mémes que initialement.

Notre fenétre de calcul sera un cube avec 0 <2 < 1,0 <y < let0 < z <1 (nous fixons
ici Az = Ay = Az = 1/90). La simulation numérique s’arrétera a 'instant tgn, = 2,7. Le
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pas temporel At est calculé avant chaque itération avec la condition CFL suivante [159] :

Ax

At =
Max([lux + al|, [luy + all, [lu, + all, [[ux = all, [[uy = all, [[u, = al])

(5.8)

olt @ = /1% est la vitesse du son. Cette condition CFL stipule que les zones ot les
variations operent rapidement contraignent le pas temporel pour toute la fenétre de calcul.

Nous utilisons des conditions de symétrie miroir en z = 0, y = 0 et z = 0 (pour réduire
le temps de calcul), ainsi que les valeurs de la solution analytique aux limites z =1, y = 1
et z =1 [I59]. La figure [5.3| décrit les conditions aux limites sur une coupe (X-Y).

Condition de symétrie miroir x=1

Choc
sphérique

Condition de symétrie miroir
anbnAeue uonnjos

T
n

Y Solution analytique
y

FIGURE 5.3 — Conditions aux limites utilisées pour le test de Noh.
Comme dans la référence de Kucharik et al. [I59], nous utilisons un schéma composite

LWLF4 pour résoudre le systéeme d’équations (5.6)). Les résultats numériques a tgpa = 2,7
sont affichés sur la figure

(a) (b)
0 . . . ; : :
60 —— Solution analytique
60 _—" - Solution numérique |
0.25
45 45
> 0.5 £
=
30 30
0.75 5l \
15
1 0 ‘ ‘ ‘
0 025 05 075 1 0 0.5 1 1.5 2
X r

FIGURE 5.4 — (a) Coupe (X-Y) de la densité n, a tgna = 2,7. (b) Graphique en nuage de
points de ny, a tgna = 2,7. La courbe noire est la solution analytique alors que le nuage
de points bleus correspond a la solution numérique obtenue avec un schéma LWLF4.
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La figure [5.4[a) montre une coupe (X-Y) de la densité a linstant tgua = 2,7. Nous

observons bien, comme attendu en théorie, un choc sphérique avec une densité au centre
de 64. La figure (b) montre un graphique affichant la densité du gaz en fonction du
rayon r défini par 72 = 2% + % + 22. La courbe noire correspond 4 la solution analytique
alors que le nuage de points bleus correspond a la solution numérique obtenue avec le
schéma LWLF4 (toutes les coupes radiales de la densité). La solution numérique est donc
relativement proche de la solution analytique. Le choc (discontinuité autour de r = 0,9)
est bien tenu, le schéma LF5 a permis de bien filtrer les oscillations générées par le schéma
LW, derriere le choc.
Par ailleurs, le léger creux vers 'origine r = 0 est présent sur de nombreuses références
[153, 159]. C’est un probléme numérique bien connu sous la dénomination anglaise de
wall-heating, et 'erreur numérique semble persister méme si le pas spatial Az est réduit
[183].

Au vu de la complexité du test de Noh [I53], la qualité de la solution numérique de la
figure est tres satisfaisante avec un schéma aussi simple a implémenter que le schéma
LWLFn. Les résultats numériques de la figure [5.4] sont similaires a ceux obtenus dans Ku-
charik et al. [I59] et sont relativement proches de la solution analytique : I'implémentation
du schéma LWLFn 3D est donc validée.

5.3 Intégration numérique du terme source

Nous complexifions maintenant le systeme d’équations a résoudre, en incluant un terme

source aux équations d’Euler. Un tel test permettra de valider le couplage LWLFn+RK4
a travers un splitting de Strang, technique qui est notamment utilisée dans I'algorithme
complet de la figure [4.7]
Le test de l'instabilité de Rayleigh-Taylor est un bon candidat pour la validation du cou-
plage LWLFn+RK4, puisqu’il se base sur la résolution des équations d’Fuler avec un terme
source gravitationnelle. Le probleme de l'instabilité de Rayleigh-Taylor consiste a placer
une zone de forte densité au-dessus d’une zone de faible densité, en présence d’une accé-
lération gravitationnelle [I84]. La configuration initiale est donc un équilibre instable, et
la moindre perturbation a l'interface entre les densités fluides mene a la croissance d’une
instabilité. L’objectif de ce test est d’observer la croissance de l'instabilité de Rayleigh-
Taylor. Nous allons faire le test avec une perturbation a l'interface monomode, puis avec
une perturbation multimode.

5.3.1 Instabilité de Rayleigh-Taylor monomode

Le test de I'instabilité de Rayleigh-Taylor se base sur la résolution des équations d’Euler
en présence d'une force gravitationnelle [161] :

Nm N Usx N Uy NmUy 0
2., P
N Ux 5 | mmUx + o P N Uy Ux P N Uy Uy 0
2
5 nmuy + 67 nmuxuy + 87 nmuy + % + 87 nmuqu = Nmg
t _— r Y Z 2 | Pm 0
m ™z NmUx Uy, Nm Uy Uy NmUy +
€m Ux(fm + pm) uy(em + pm) Uz(em + pm) NMmMmUyg

(5.9)
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avec

m 1
€m = % + §nmmm(u)2( + u?, + u?) (5.10)

ou g est I'accélération de la pesanteur. Le terme source est donc un terme communiquant
du mouvement vertical en y et de ’énergie au fluide a travers la force gravitationnelle.

Les conditions initiales du test de l'instabilité de Rayleigh-Taylor sont présentées sur
le site internet du département d’astrophysique de l'université de Princetonlﬂ [185]. La
densité du fluide est de 2 en y > 0 alors qu’elle est de 1 pour y < 0. La pression initiale
est donnée par la condition d’équilibre hydrostatique : py = pg + mmnmgy avec Py = 2, 5.
La composante  du vecteur vitesse est nulle alors que la composante y est définie parm :
uy = 0,011 + cos(4mx)][1 + cos(3my)]/4. L’indice adiabatique 7 est finalement fixé & 1,4
et la constante gravitationnelle est telle que g = —0, 1.

La fenétre de calcul est définie par —0,25 < x < 0,25 et —0,75 < y < 0,75. Nous
prenons une grille avec un seul point d’épaisseur en z. Le pas temporel varie & chaque
itération et est défini par :

Ax
- Max(|Jux + al|, lluy + all, [lug + all, [Jux — all, [luy — all, [lu, — al|)

ol a = ,/-IPm_ est la vitesse du son.
MmNm

Les conditions aux limites sont périodiques en ||z|| = 0,25 et de symétrie miroir sont en
llyll = 0,75. En z, les conditions sont périodiques : il y a donc une invariance du probléme
en z.

At

(5.11)

Les résultats numériques de la densité a t = 12, 75 sont présentés sur les figures (a) et
5.5|(b). La figure[5.5](a) a été obtenue avec un pas spatial Az = Ay = Az = 0, 005 alors que
la b) a été obtenue avec un pas spatial plus fin Az = Ay = Az = 0,0025. La résolution
numérique s’est faite avec le couplage LWLFn+RK4 a travers un splitting de Strang. Nous
avons fixé n = 400 et donc utilisé un schéma LWLF400. Il est possible de prendre un
nombre n grand ici, puisque le probleme ne présente pas de fortes discontinuités : I’emploi
du schéma LWy (plus précis que le schéma LF3) peut donc se faire en grande majorité.

L’instabilité de Rayleigh-Taylor est clairement visible sur les figures (a) et b). Les
faibles densités situées en bas tentent de remonter alors que les plus fortes densités tentent
de redescendre sous l'effet du champ de gravitation. Les détails sur la figure (b) sont
légerement plus fins que ceux sur la figure (a) ce qui est normal puisque la résolution
spatiale est plus fine.

Nous remarquons que nous n’avons pas un résultat identique a ceux des figures c) et
ﬂ(d) obtenues par J. Stones dans les mémes conditions : la position et 'amplitude sont
similaires, mais la forme de I'instabilité est légerement différente.

6. La page internet est mis a jour par J. Stone, le co-développeur des codes ZEUS et ATHENA, tres
largement utilisés en astrophysique.

7. D’aprés J. Stone [185], il est préférable de perturber la variable vitesse plutot que la variable densité,
afin d’éviter des erreurs de grille. C’est pour cette raison que la perturbation se fait sur une des composantes
du vecteur vitesse. La perturbation en y se fait avec une seule composante fréquentielle, c’est pour cette
raison que ce test d’instabilité de Rayleigh-Taylor est dit monomode.
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(a) (b)
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FIGURE 5.5 — Coupes (X-Y) de la densité numérique n, a t = 12,75. (a) solveur
LWLF400+RK4 Az = Ay = Az = 0,005 (b) solveur LWLF400+RK4 Az = Ay =
Az = 0,0025 (c) solveur HLLC (Harten-Lax-van Leer-Contact) du code ATHENA
Azx = Ay = Az = 0,005 (d) solveur HLLC [I85] Az = Ay = Az = 0,0025. Les fi-
gures (c) et (d) sont extraites de la référence [I85] et la barre de couleur non affichée sur
ces figures est comprise entre 0,9 et 2,1.

J. Stone souligne que la fagon dont le terme source est intégré dans I’algorithme peut
avoir des effets importants sur le résultat numérique [I85], et que la netteté de 'interface
entre les deux zones de densité est une indication de la diffusion numérique du schéma
[184]. Cela nous permet de comprendre qu’il est difficile de retrouver exactement le méme
niveau de détail sur la figure finale en utilisant deux techniques d’intégration différentes.
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La figure issue de la référence [I53] met en lumieére cette problématique en comparant
notamment les résultats obtenus avec 8 schémas numériques différents dans conditions
initiales identiquesﬂ Nous pouvons clairement voir cette figure que les résultats sont dif-
férents avec les 8 schémas. Les différences entre les figures[5.5[a)(b) et les figures[5.5|c)(d)
ne sont donc pas surprenantes au vu des résultats obtenus dans R. Liska et al. [I53].

De facon a renforcer la validation de l'algorithme, nous avons vérifié que les premiers
instants de la simulation (¢ < 1,5) étaient en accord avec la théorie de croissance de 1'in-
stabilité de Rayleigh-Taylor en régime linéaire. Nous ne présenterons pas cette étude ici
puisqu’elle nécessite l'introduction de nouvelles notions comme le nombre d’Atwood [186],
qui ne seront pas utiles dans la suite de ce manuscrit.

CFLFh JT LL CLAW

FIGURE 5.6 — Résultats obtenus sur un probleme d’instabilité de Rayleigh-Taylor avec 8
schémas numériques différents. Figure reprise de la référence R. Liska et al. [I53].

5.3.2 Instabilité de Rayleigh-Taylor multimode

Nous réalisons brievement un test supplémentaire en prenant cette fois une perturbation
a l'interface multimode. Les conditions initiales du test de Rayleigh-Taylor multimode sont
également données sur le site internet de 1'université de Princeton [I85]. Il y a notamment
deux changements a effectuer par rapport au test monomode :

1. La composante uy est maintenant définie par : uy = A[l + cos(87y/3)]/2 ot A est
un nombre aléatoire.

8. Ces conditions initiales sont légérement différentes de celles que nous avons utilisées pour notre test.
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2. La dimension de la fenétre de calcul est modifiée dans la direction y : —0,375 <y <
0,375.
La densité numérique, obtenue avec le schéma LWLF400+RK4, est représentée a 'instant
t = 4,47 sur la figure a) et & 'instant ¢ = 13,42 sur la figure [5.7|(b).

(a) (b)
‘ ‘ ‘ ‘ ‘ 42 42
03+ 1 0.3
0.2} 1418 o2 11.8
0.1+ . 0.1
1 1.6
> 0
1.4 0.1
-0.2
1.2
-0.3
1
-02 0.1 0 0.1 02 -02 0.1 0 0.1 02
X X
(© (d)

FIGURE 5.7 — (a) Coupe (X-Y) de la densité a ¢t = 4,47 obtenue avec un solveur
LWLF400+RK4 (b) Coupe (X-Y) de la densité a ¢t = 13,42 obtenue avec un solveur
LWLF400+RK4 (c) Coupe (X-Y) de la densité a t = 4,47 obtenue avec un solveur HLLC
du code ATHENA [I85] (d) Coupe (X-Y) de la densité a t = 13,42 obtenue un solveur
HLLC du code ATHENA [185]. Les figures (c) et (d) sont extraites de la référence [185]
et la barre de couleur non affichée sur ces figures est comprise entre 0,99 et 2,01. Les
quatre figures sont obtenues en prenant initialement une perturbation multimode, et un
pas spatial Ax = Ay = Az = 0,0025.

Les résultats des figures a)(b) peuvent encore une fois étre comparés quantitative-
ment aux figures[5.7|(c)(d) obtenues par J. Stone [185]. Les résultats de ces deux simulations
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ne peuvent pas étre identiques puisque les nombres aléatoires A ne le sont pas. Cepen-
dant, en comparant les figures a)(b) et [5.7(c)(d), nous pouvons voir que la position,
I'amplitude et la forme de I'instabilité sont relativement similaires.

Les résultats obtenus avec la méthode de couplage LWLFn+RK4 & travers un splitting
de Strang sont donc encore une fois satisfaisants. Nous n’allons pas rentrer plus dans les
détails sur la validation de ce couplage, puisque c’est la validation de l'intégration de
I’algorithme complet avec les équations de Maxwell qui nous intéresse.

5.4 Validation de I’algorithme PSTD /Hydro

L’objectif de cette section est de valider I'algorithme complet de la figure (code
PSTD/Hydro) avec des résultats issus de la littérature.
La validation se fera dans un premier temps en considérant un plasma d’électrons et
d’ions, puisque les résultats de référence sont nombreux dans la littérature pour ce type
de systeme. Parmi les prochains tests de validation, nous allons tenter de retrouver numé-
riquement les relations de dispersion des 3 modes propres d'un plasma tiede décrit dans
la section puis nous allons effectuer un test sur I’absorption résonnante décrite dans
la section [5.1.2] avant de valider I'implémentation du terme collisionnel dans un autre
test. Un test supplémentaire sera réalisé sur la force pondéromotrice, phénomene physique
discutée dans la section 513l

5.4.1 Systeme d’équations a résoudre

Les cing tests qui vont suivre sont donc basés sur la résolution numérique du sys-
teme d’équations décrivant 1’évolution d’un plasma électrons/ions collisionnel. Dans un
premier temps, nous omettons les termes d’ionisation, et nous considérons un plasma dans
le vide : ¢, = 1. En utilisant le terme collisionnel BGK de la section pour modéliser
les collisions élastiques électron/ion, le systeme d’équations a résoudre avec l'algorithme
PSTD/Hydro est le suivant :

[ ne ] NeUg 0
NeUe Nelle ® Ue + 21 el (E +uexB)
ﬁ €e +V- (€e +pe)ue _ NeQeUe - E + SBGK (5 12)
8t ni niyuj 0 )
niy; niw; @ u; + L1 “L(E +uixB)
L 6 | (Etp)w | | nigui-E
avec
_ 0 -
_neVeii,LTe;(ue - ui)
SBGK _ —Reilei {,ypfl - %?’y}fl + % (meu62 - miui2 + (mi - me)ue : ui)} (5 13)
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e

N L — _ 2mem;
OU Kei = 7, S5mi)2

s =1 pour les ions), la densité d’énergie interne s’écrit :

Ds 1
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€ = + —ngmgug
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Les équations de Maxwell a intégrer sont :

avec
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E=——
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J = geneue + ginju;

5.4.2 Parametres des 5 prochains tests

et e = WZ L. Pour chacune des espeéces s (s = e pour les électrons et

(5.14)

(5.15)

(5.16)

(5.17)

Les parameétres numériques et les conditions aux limites (CL) des 5 tests sont résumés
dans le tableau Pour les 5 tests, nous fixons me = 9,11 x 1073! kg, go = —1,60 x
1079 C, ¢ = —qe, €0 = 8,85 x 10712 F/m, ¢ = 3,00 x 108 m/s, kg = 1,38 x 10723 J/K et

e = 1.

TABLE 5.1 — Résumé des parametres et conditions aux limites des 5 prochains tests.

Parameétres Test 1 Test 2 Test 3 Test 4 Test 5
Az = Ay = Az 10 nm 0,2 nm 60 nm 20 nm 10 nm
At 14 as 6,34 as 96 as 28 as 14 as
LWLFn LWLF5000 | LWLF5000 | LWLF5000 | LWLF5000 | LWLE5000
Ny 4096 16384 512 2048 4096
Ny 2 2 2 2 2

N, 2 2 512 2 2

CL z PSTD Périodique | Périodique PML Périodique | Périodique
CL y PSTD Périodique | Périodique | Périodique | Périodique | Périodique
CL z PSTD PML PML PML PML PML
CL z LWLFn Périodique | Périodique Ouvert Périodique | Périodique
CL y LWLFn Périodique | Périodique | Périodique | Périodique | Périodique
CL z LWLFn Ouvert Ouvert Ouvert Ouvert Ouvert
u, et u; initiales 0 0 0 0 0
mi/me 1800 25 1800 1800 1800

Pe €t p; initiales 0 voir test 2 0 0 0

Vei (fs71) 0 0 0 variable 0.5

~y 5/3 5/3 5/3 5/3 5/3
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5.4.3 Test 1 : Mode transverse

La propagation d’'une onde électromagnétique transverse au sein d’un plasma est ca-
ractérisée par une relation de dispersion ([5.1)) qui peut se réécrire sous la forme suivante :

2
Ap = m (5.18)
w? — wge — wgi

ou Ap est la longueur d’onde au sein du plasma. L’objectif du premier test est de retrouver
numériquement la relation (5.18)) avec le code PSTD/Hydro.

Pour ce premier test, nous considérons les densités et champs initiaux suivants :

e Les densités initiales sont uniformes et telles que ney = nj9. Plusieurs simulations
seront effectuées avec des densités différentes comprises entre 0,05 x 10?1 cm™ et
1,4 x 10! cm ™3,

e Les champs électriques et magnétiques sont initialement nuls partout. Une onde
plane monochromatique se propageant en z est injectée numériquementﬂ L’onde
électromagnétique est polarisée selon x, a une longueur d’onde dans le vide \g =
0,8 pm et une amplitude dans le vide Fy = 10° V/m.

Le temps final des simulations avec le code PSTD /Hydro est tgan, = 150 fs. Pour chaque
simulation, une transformée de Fourier selon z est effectuée sur la composante Ey de fagon
a extraire la longueur dans le plasma Ap. Les longueurs d’ondes numériques en fonction
des densités du plasma sont affichées avec des croix rouges sur la figure Les barres
d’erreur sont liées a ’échantillonnage. Les résultats numériques sont en excellent accord
avec la courbe théorique en pointillés noirs obtenue a partir de la relation . Nous
pouvons donc conclure que le code PSTD/Hydro permet de retrouver avec une bonne
précision (< 1%) la relation de dispersion d’une onde électromagnétique dans un plasma.

]6 C T T T T T T <
¥ Solution numérique i
- = Solution analytique L’
1.4} , |
~~ /r ’
g .
= 12+ _- i
o _-=
~< -
1+ _= " - il
- ‘x’
--X
s =
08 F— - = ] ] ] ] ] ] i
0 2 4 6 8 10 12
n, (cm’3) % 10%

FIGURE 5.8 — Longueur d’onde de 'onde électromagnétique dans le plasma en fonction de
la densité. Les résultats numériques sont affichés avec des croix rouges alors que la courbe
en pointillés noirs est obtenue a partir de la relation théorique (5.18).

9. Un régime transitoire de ~ 50 fs est utilisé afin d’avoir le spectre le plus monochromatique possible
au moment de la mesure de la longueur d’onde dans le plasma.
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5.4.4 Test 2 : Modes longitudinaux

L’objectif du second test est de retrouver la relation de dispersion du mode longitudinal
électronique et les asymptotes de la relation de dispersion du mode longitudinal ionique :
ces relations ont été écrites dans la section [5.1.1} Rappelons que la relation de dispersion
pour le mode longitudinal électronique est donnée par :

’VkBTe
Me

2 _ 2 2
W = Wpe +wp; +

k> (5.19)

Par ailleurs, les asymptotes basses-fréquences et hautes-fréquences de la relation de dis-
persion du mode longitudinal ionique sont données respectivement par :

Ti + Te
W2 = 7Ml€2 (5.20)
mi
et :
kgTi
w? =y B2 (5.21)
mj

Concernant les conditions initiales, la densité d’ions initiale est uniforme : n; = 5 x
102! cm™3. Pour les électrons, elle est quasi-uniforme mais présente une légére perturbation
autour de 2 = 0 : ne = Neo [1 + Ady- exp (—zQ/W;)} ol e = 5x 102! em™3, Ad = 10710
et W, = 1 nm. Il est possible de remonter au champ initial associé a cette perturbation en
utilisant la loi de Maxwell-Gauss , et la composante F, associée a cette perturbation
est : B, = —%‘gﬁd exp (—22/W2). Les autres composantes du champ électrique et du
champ magnétique sont initialement nulles. Par ailleurs, les températures électronique et
ionique initiales sont fixées & T, = 5 x 106 K et T} = 2 x 10 K. Les pressions initiales sont
liées aux températures via la loi des gaz parfaits : ps = ngkpTs. Pour terminer, le rapport
entre la masse ionique m; et la masse électronique m, est fixé a 25 de facon a observer le
mode longitudinal ionique et le mode longitudinal électronique dans une méme simulation.

Nous tragons sur la figure le diagramme de dispersion (w, k,) du champ FE, apres
130 fs de simulation avec le code PSTD /Hydro.

12
10 Mode longitudinal
électronique
8
' [70]
< 6 Mode longitudinal
3 4 ionique

Asymptote
haute-fréquence

0 500 1000 1500 2000 2500 3000

-1
k (um)
FIGURE 5.9 — Diagramme de dispersion (w, k,) du champ E,. L’échelle de couleur loga-

rithmique est associée aux résultats numériques obtenus avec le code PSTD/Hydro. Les
lignes en pointillés noirs sont basées sur les équations théoriques (5.19), (5.20) et (5.21)).
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Ce diagramme de dispersion a été tracé avec une échelle de couleur logarithmique. Les
relations théoriques ([5.19)), (5.20]) et (5.21)) sont représentées en pontillés noirs sur la figure
Nous pouvons remarquer que les résultats numériques obtenus avec code PSTD /Hydro
sont en bon accord avec les courbes théoriques basées sur les équations , et
. Pour conclure, le code PSTD/Hydro permet de retrouver les relations de dispersion
des modes longitudinaux.

5.4.5 Test 3 : Absorption résonnante

Dans un troisiéme test, nous vérifions que le code PSTD/Hydro permet de modéliser le
phénomene de conversion de mode (absorption résonnante discutée en début de chapitre).
La dérivation de solutions analytiques pour ce probléeme complexe nécessite un certain
nombre d’approximations, qui limite la validité du résultat, notamment au niveau des
zones proches de la densité critique. Le phénomeéne d’absorption résonnante a été large-
ment étudiée, et nous avons sélectionné quelques résultats de la littérature pour effectuer
des comparaisons avec les résultats numériques obtenus avec le code PSTD/Hydro. Parmi
les résultats sélectionnés, nous avons choisi les asymptotes théoriques de Speziale et al.
[187] dérivées analytiquement, les résultats analytiques de Hinkel-Lipsker et al. [I8§],
ainsi que les résultats numériques Particle-In-Cell (PIC) de Forslund et al. [I89]. Notons
au passage que les résultats sélectionnés sont en accord avec les résultats expérimentaux
présentés dans The physics of laser plasma interactions de W. Kruer [178)].

Le dispositif numérique utilisé est décrit sur la figure [5.10{(a) :

a b B
(a) | | (b) 10
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FIGURE 5.10 — (a) Principe de la simulation numérique du test 3. Une impulsion laser
polarisée TM arrive en incidence oblique sur un plasma inhomogeéne suivant ’axe z. La
ligne rouge en bas a droite de la figure correspond au profil de densité. Le contour en
pointillés bleus correspond au volume d’intégration V. Les lignes verticales en pointillés
rouges donnent les positions des surfaces critique et tournante. (b) Evolutions temporelles
des densités linéaires d’énergie : énergie électromagnétique (tirets bleus), énergie cinétique
(tirets-pointillés rouges), énergie thermique (pointillés verts), et énergie totale (ligne conti-
nue violette). Pour obtenir ce résultat, I’angle d’incidence est § = 15°. La densité linéaire
d’énergie théorique Epyp, est affichée en pointillés noirs sur la figure. Les résultats des
figures a) et b) sont obtenus avec le code PSTD /Hydro.
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Une impulsion laser spatialement gaussienne (avec un waist wy = 4 pm) se propage en
incidence oblique avec un angle d’incidence # sur une rampe de plasma. Le profil de densité
est invariant dans les directions x, y et la densité augmente linéairement dans la direction
z. Le profil de densité est indiqué avec la ligne rouge située en bas a droite de la figure
5.10(a). L’impulsion laser polarisé TM est décrite temporellement par une période de sin?
déﬁniem par Timp = 40 fs (profil d’amplitude du champ). L’impulsion laser est invariante
dans la direction y. La surface critique (n = n.,) et la surface tournante (n = n. cos? )
sont tracées avec des pointillés noirs sur la figure a).

Pour ce troisieme test, nous considérons les densités et les champs initiaux suivants :

o Les densités initiales nj et ne ont la forme suivante (en cm™3) :

0 z <1pm
nio =MNep =4 0,57 x 1021 (z —1) 1pm < 2 <6 pm (5.22)
2,85 x 10%! z > 6 pm

Ce profil correspond a une échelle de densité plasma L = 3,08 pm correspondant a
la longueur a laquelle la densité critique est atteinte. Un faible fond de densité de
10" ¢cm™2 est ajouté partout dans la fenétre de calcul afin d’éviter les divisions par
zéro dans l'algorithme numérique ainsi qu’une trop forte discontinuité au début de
la rampe de plasma.

e Les champs électriques et magnétiques initiaux sont initialement nuls. L’impulsion
laser est injectée sur une ligne située en z = —12 pm. La longueur d’onde centrale
dans le vide de 'impulsion est Ag = 0,8 pm et son amplitude maximale dans le vide
est By =10 V/m.

Au coeur de ce test, nous étudions la conversion d’énergie. Nous considérons alors un
volume fermé V tracé en pointillés bleus sur la figure (a), compris entre z; = —9 pm
et zo = 9 num. Ce volume contient tous les points dans les directions x et y. L’étude de la
conservation de I’énergie nécessite de définir les différentes formes d’énergie présentent dans
le probleme : énergie électromagnétique, énergie cinétique des fluides, énergie thermique
des fluides et énergie théorique de I'impulsion.

La densité volumique d’énergie électromagnétique est définie par [56] :

1 1 1
Um == [E-D+B-H| = = |ee|E]> + —|BJ (5.23)
2 2 o

La densité linéaire d’énergie électromagnétique XUy, est calculée en intégrant la densité
volumique d’énergie Ugy, sur le volume V' puis en divisant par ’épaisseur de la boite dans
la direction y.

La densité volumique d’énergie thermique s’écrit Urhermique = D s Wp_sl et la densité
volumique d’énergie cinétique est Ucingtique = 2 g %msns|us|2. Avec la méme méthode que
pour I’énergie électromagnétiqueﬂ nous pouvons déduire les densités linéaires d’énergie
thermique XUThermique €t cinétique XUcingtique- Finalement, la densité linéaire d’énergie
totale est définie par : ¥e = LUem + XUThermique + 2UcCinétique-

10. G(t) = sin® == pour 0 < t < Timp et sinon G(t) = 0.

TImp
11. Intégration de la densité volumique d’énergie sur le volume V' puis division par I’épaisseur de la boite

dans la direction y.
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Par ailleurs, le calcul analytique de la densité linéaire d’énergie de I'impulsion incidente
FErnp dans le plan (X-Z) donne le résultat suivant :

E? [e3 T
EImp = 70 %gTImeO \/; =10 m"]/m (524)

La figure [5.10[b) retrace 1’évolution des différentes densités linéaires d’énergie lors de
la simulation avec le code PSTD/Hydro avec un angle d’incidence §# = 15°. Nous obser-
vons trois séquences temporelles principales, indiquées par des cercles rouges sur la figure
5.10(b) :

1. La densité d’énergie électromagnétique (tirets bleus) augmente lorsque I'impulsion
entre dans le volume V entre t = 0 and ¢t < 50 fs. A ¢ = 55 fs, I'impulsion est
contenue complétement dans le volume V' mais n’a pas encore interagi avec la rampe
de plasma. La densité d’énergie numérique dans le volume correspond bien a celle
prédite en théorie par la relation (pointillés noirs).

2. Entre 55 fs - 110 fs, un échange d’énergie avec le plasma a lieu : I’énergie cinétique
des fluides (tirets-pointillés rouges) augmente alors que 1’énergie électromagnétique
diminue. Remarquons la conservation de ’énergie totale (ligne continue violette)
pendant cette séquence ot I'impulsion est contenue complétement dans le volume V.

3. Entre 110 fs et 150 fs, le faisceau réfléchi quitte le volume V' ce qui engendre une
diminution de I’énergie électromagnétique. Nous remarquons qu’apres ¢t = 150 fs, une
fraction de I’énergie est restée dans le volume V : cette énergie résiduelle correspond
a ’énergie de 'onde électromagnétique convertie en mode longitudinal électronique
(onde plasma). Le facteur en conversion d’énergie est ici de 46%.

Notons finalement que du fait que la fréquence de collision soit nulle dans ce test, I’énergie
thermique (pointillés verts) est restée nulle durant toute la simulation numérique.

Nous avons répété le méme type de simulation numérique, mais avec différents angles
d’incidence. Les facteurs de conversion numériques obtenus sont représentés avec des croix
bleues sur la figure [5.11

T T T
= 05¢F RPN »  PSTD/Hydro (numérique) 9
kS L et N — — Forslund (numérique)
7 =/ x. - Hinkel-Lipsker (analytique)
S 04+ = \‘g —— Speziale (asymptotes analytiques) | 7|
0 ] : s s s
=03l f
S 03} .
3
= 0.2+ |
=
O
9
S 0.1 .
o
0 ‘ '
0 0.5 3 3.5
2L 2/3

FIGURE 5.11 — Facteur de conversion en fonction de 72 = ( o ) sin? @. Les croix bleues
correspondent aux points numériques obtenus avec le code PSTD/Hydro. Les résultats
des autres références sont montrés pour comparaison : simulation PIC de Forslund et al.
(tirets rouges) [189], approche analytique de Hinkel-Lipsker et al. (pointillés verts) [I8§]
et les asymptotes théoriques de Speziale et al. (lignes bleues) [187].
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Les résultats des références précédemment discutées sont affichés sur cette figure pour

réaliser des comparaisons. Nous pouvons remarquer que les résultats numériques obtenus
avec le code PSTD/Hydro sont proches des résultats des autres références.
Le fait d’avoir injecté une impulsion courte (polychromatique) spatialement gaussienne au
lieu d’une onde plane monochromatique peut expliquer les légeres différences avec les autres
références. De plus, les résultats analytiques de Speziale et al. [I87] et Hinkel-Lipsker et
al. [188] sont obtenus a partir d’hypotheéses qui ne sont pas inclues dans le modeéle plasma
a deux fluides que nous résolvons. Ces deux commentaires peuvent expliquer les légeres
différences observées entre les résultats obtenus avec le code PSTD/Hydro, et les résultats
des autres références. Malgré tout, les résultats obtenus avec le code PSTD/Hydro sont
satisfaisants puisqu’ils sont en bon accord avec I’état de Dart.

5.4.6 Test 4 : Plasmas collisionnels

Un quatrieme test est réalisé afin de valider I'intégration du terme collisionnel BKG
dans le code PSTD /Hydro. Dans ce test, nous réalisons des comparaisons entre les résultats
numériques avec le terme BGK et un simple modele théorique de Drude. Le modele de
Drude suppose un plasma froid, des ions lourds et fournit la permittivité complexe suivante
[190] :

2 .2 2

wpeTc . wpeTC

L+wgre  wo(l+wjre)

€Drude = 1 — (5.25)
ou 7. est le temps de collision du modeéle de Drude et wqy est la pulsation de 'onde élec-
tromagnétique.

Nous pouvons lier le temps de collision du modele de Drude 7. avec le temps de collision
du terme BGK défini par 7o = V%ﬂ En effet, ces temps ont été inclus de facon similaire
dans I’équation du mouvement : en supposant u; < Ue, me K my et po = 0, 'équation du
mouvement des électrons du modele fluide est la méme que ’équation du mouvement des
électrons permettant de dériver la permittivité du modele de Drude [190]. Dans de telles
conditions, il est alors possible de réaliser des comparaisons entre le I’approche collisionnel
BGK et le modele de Drude : c¢’est ce que nous ferons dans la suite, en vérifiant que les
simulations a l'aide du terme BGK permet bien de reproduire le modele de Drude. Un
calcul analytique basique a partir du modele de Drude permet d’avoir acces a la distance
a laquelle amplitude de 'onde plane est amortie d’un facteur 1/e dans le plasma :

Cc

)=
1/e %( \V eDrude)wo

ot ¥(/€Drude) correspond a la partie imaginaire de \/€prude. L’équation (5.26) nous
servira de référence théorique pour réaliser des comparaisons avec les résultats numériques

du code PSTD/Hydro.

(5.26)

Pour ce quatrieme test, les conditions initiales suivantes sont utilisées :

e Les densités de plasma initiales ney et njp sont uniformes et sont fixées a 0,3 x
102! cm™2 pour une premiére série de simulations, puis & 0,9 x 10?! cm™2 pour une
seconde série de simulations. Le plasma est défini seulement pour des régions telles
que z > 0.

« La fréquence de collision v,; varie dans les simulations sur une gamme de 0,25-20 fs~*.
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e Les champs électriques et magnétiques sont fixés initialement a zéro. Une onde plane
monochromatique se propageant en z croissant est injectée. Cette onde est polarisée
selon x avec une longueur d’onde dans le vide A\g = 0,8 pm et une amplitude dans
le vide de Fy = 101 V/m.

Sur la figure a), nous avons tracé 'amplitude du champ électrique obtenue avec
le code PSTD/Hydro en fonction de la distance de propagation z. Comme attendu en
théorie, un amortissement de ’onde électromagnétique est observé.

(a) x 101
1 15 |
—— Solution numérique 1 |- = Théorie:n =03-10"" cm™
—— Enveloppe numérique 1:z ¥ Numérique :n, =0.3:10*" em™
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—~ " ¢ x7
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FIGURE 5.12 — (a) Profil spatial de I'amplitude de I'onde électromagnétique se propageant
au sein d’'un plasma homogene de densité 0,3 x 10%! cm ™3 avec une fréquence de collision
de 2 fs~1. L’interface vide/plasma est située en z = 0. (b) Distances caractéristiques z; Je
numériques et théoriques en fonction de la fréquence de collision ve. Les résultats sont
tracés pour deux densités différentes : 0,3 x 10%! em™3 (pointillés bleus et croix noires)
et 0,9 x 102! cm™3 (pointillés rouges et croix magenta). Les résultats des figures a) et b)
sont obtenus avec le code PSTD/Hydro.

Sur la figure[5.12(b), nous avons reporté (croix bleues et noires) les différentes distances
21/e obtenues a partir des simulations numériques avec le code PSTD /Hydro. Les barres
d’erreurs correspondent aux erreurs de lecture graphique de z; /. sur des graphiques comme
celui de la figure a). Par ailleurs, les résultats analytiques donnés par ’équation
sont présentés avec des pointillés bleus et magenta. Nous pouvons remarquer un excellent
accord entre les points numériques et les courbes théoriques du modele de Drude.

Séparément, nous avons testé la conservation de I’énergie dans le plasma collisionnel.
La méme simulation que pour la figure |5.10(b) est réalisée, mais en prenant un plasma
collisionel avec v = 0,05 fs~1. Les résultats numériques sont montrés sur la figure
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FIGURE 5.13 — Evolutions temporelles des densités linéaires d’énergie numériques : éner-
gie électromagnétique (tirets bleus), énergie cinétique (tirets-pointillés rouges), énergie
thermique (pointillés verts), et énergie totale (ligne continue violette). La densité linéaire
d’énergie Ery,p est affichée en pointillés noirs sur la figure. La fréquence de collision est fixée
A Ve = 0,05 fs~!. Les autres parameétres sont les mémes que ceux ayant permis I’obtention

de la figure (b)

Nous observons sur cette figure une évolution similaire a celle de la figure (b), ex-
cepté que maintenant, & cause des collisions élastiques, 1’énergie des ondes est convertie
sous forme thermique. Dans la zone numérotée 2 sur la figure (b), c’est-a-dire lorsque
I'impulsion est completement dans le volume V', nous observons bien la conservation de
I'énergie totale Ye. Le code PSTD/Hydro permet donc de préserver 1’énergie dans un
plasma collisionnel, et d’observer la conversion de I’énergie cinétique dirigée en énergie
thermique liée aux collisions. Par ailleurs, nous avons également pu observer (non montré
ici) que le code conserve la quantité de mouvement, et sur du plus long terme, que les
collisions entrainent bien la thermalisation du plasma, c’est-a-dire que 1’énergie thermique
des électrons se transfere aux ions jusqu’a ce que les températures électronique et ionique
soient identiques.

Pour conclure, les résultats obtenus, avec le code PSTD/Hydro simulant un plasma col-
lisionnel, sont conformes aux attentes théoriques du modele de Drude et permettent de
retrouver les lois de conservation.

5.4.7 Test 5 : Force pondéromotrice

Nous réalisons finalement un cinquieme test basé sur la force pondéromotrice, phéno-
meéne physique déja abordé dans la section [5.1.3]
Nous considérons dans ce test, deux impulsions laser contra-propagatives au sein d’un
plasma sous-critique. L’interférence de ces deux ondes génere un motif périodique avec des
régions alternées de haute et basse intensité. Il sera alors possible d’observer l'effet de la
force pondéromotrice qui devrait pousser les particules du plasma dans les régions de basse
intensité (voir équation (5.5])). Cette force a une dépendance en 1/m : ainsi les ions plus
lourds ne pourront pas se déplacer aussi rapidement que les électrons sous 'action de la
force pondéromotrice. Ce décalage donnera lieu a la création d’une charge d’espace et par
conséquent a un champ longitudinal, appelé wakefield [I80]. Notons finalement que 1'uti-
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lisation de deux ondes contra-propagatives pour former une figure d’interférence permet
d’observer des effets pondéromoteurs forts sans utiliser d’intensités lasers relativistes [191].

Essayons de reproduire une telle situation physique avec le code PSTD/Hydro. Les
conditions initiales du cinquiéme test sont les suivantes :

3

« Le plasma sous-critique a une densité uniforme : njg = ney = 5 x 10”cm ~3 avec une

fréquence de collision ve; = 0,5 fs~1.

e Les champs électriques et magnétiques sont fixés initialement & zéro dans le plasma.
Deux impulsions électromagnétiques planes sont injectées pour générer une figure
d’interférence. La premiere onde plane est injectée en z = —20 pm est se propage
dans la direction z. La seconde onde plane est injectée en z = 20 pm et se propage
dans la direction opposée. Les deux impulsions sont polarisées selon 'axe x avec
Ao = 0,8 pm et une amplitude Ey = 10*! V/m. Le profil temporel du champ en
amplitude est une période de sin? de 150 fs.

La simulation numérique avec le code PSTD/Hydro se termine lorsque les centres des
enveloppes des impulsions ont atteint z = 0. La figure |5.14{(a) affiche & cet instant le profil
de densité des électrons (ligne continue bleue) et la valeur absolue de Ex (ligne continue
rouge). La densité initiale d’électrons est affichée avec des pointillés bleus sur la figure
5.14|a). Nous pouvons remarquer sur la figure [5.14|(a) le déplacement des électrons dans
les zones de basse intensité.
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—— Densité finale
—— Champ lager 8
----- s
T
22}
% 1010
£
Z
N
m
0 t : : 2
-1 -0.5 0 0.5 1
z (um)

FIGURE 5.14 — (a) Densité initiale (pointillés bleus) et finale d’électrons (ligne continue
bleue). La composante |Fy| finale est tracée avec une ligne continue rouge. (b) Densité
finale d’ions (ligne continue magenta) et wakefield F, final (ligne continue noire). Les
résultats des figures (a) et (b) sont obtenus avec le code PSTD/Hydro.
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Par ailleurs, la figure [5.14[b) montre la densité finale d’ions (ligne magenta) ainsi
que la composante E, du champ (wakefield) tracée avec une ligne noire. Nous pouvons
remarquer que malgré 'amplitude importante des champs et des densités relativement
faibles, les ions se sont peu déplacés par rapport aux électrons comme attendu. Cet écart
entre la densité ionique et électronique donne lieu & une charge d’espace qui induit un
champ longitudinal (wakefield).

Les résultats obtenus avec le code PSTD/Hydro montrent un bon accord qualitatif
avec la référence de P. Gibbon [80]. D’un point de vue quantitatif, Smorenburg et al. [191]
donne une estimation de wakefield de 1’ordre de ~ 10? V/m pour des intensités de la figure
d’interférence de ~ 10'® W /cm?. Dans notre test, chaque onde plane a une intensité :
I = Eg/(2c,u0) ~1,3-10% W/cm?2. Nous avons donc utilisé dans notre test une intensité
laser 1légérement supérieure a celle énoncée dans Smorenburg et al. [191], et nous obtenons
un wakefield sur la figure [5.14b) d’environ ~ 10'° V/m. Les résultats obtenus sont donc
cohérents avec les estimations de Smorenburg et al. [I91]. Par ailleurs, notons finalement
que des modifications importantes du profil de densité (jusqu’a 50%) sont atteintes, sans
pour autant compromettre la stabilité de la solution numérique du code PSTD/Hydro.
Le code PSTD/Hydro permet donc de tenir compte des effets pondéromoteurs dans les
plasmas.

5.4.8 Conclusion sur la validation du code PSTD/Hydro

Pour conclure, le code PSTD/Hydro permet de modéliser les phénomeénes qui nous
intéressent comme ’absorption résonnante, la propagation des ondes et la force pondéro-
motrice.

Nous avons fait également des tentatives sur un test supplémentaire : le test de Brio
& Wu. Nous n’avons pas pu réaliser ce test dans des conditions identiques & celles de
la référence [104] par manque de ressources numériques. Le détail du travail qui a été
réalisé est présenté en annexe [E] mais il ne permet pas jusqu’ici de garantir avec certitude
le domaine de validité du code pour des simulations sur les structures complexes de la
magnétohydrodynamique. Les conclusions de ce test sont données dans ’annexe, et ce
début d’étude pourra servir de base pour des investigations complémentaires.

Dans la prochaine section, nous allons valider le deuxiéme code (code PSATD /Hydro)
avec des tests similaires, le comparer avec le code PSTD/Hydro, puis tester sa stabilité
lors de I’'inclusion des phénomenes d’ionisation.

5.5 Validation du code PSATD /Hydro

5.5.1 Test en polarisation TE

Nous effectuons dans cette section un test similaire a celui de la figure a) de
fagon a vérifier la stabilité de 'algorithme PSATD/Hydro. Contrairement au test de la
figure [5.10[(a), 'impulsion injectée est maintenant polarisée TE : il n’y a donc pas de
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composante du champ électrique le long du gradient de densité. Le phénomene d’absorption
résonnante observé dans la section[5.4.5|ne devrait donc pas avoir lieu dans ce cas. Quelques
changements mineurs, sans impact notable sur la physique en jeu, sont a noter par rapport
aux paramétres du paragraphe :

e Le volume d’intégration V' est légeérement plus grand, il est compris entre z; =
—14 pm et z9 = 14 pm.

o L’amplitude du champ laser dans le vide est Ey = 4,3-10'9 V/m. D’aprés la relation
(5.24)), la densité linéaire d’énergie de I'impulsion est alors Er,,p2 = 0,185 J/m.

En utilisant la méme méthode que celle présentée dans la section [5.4.5] nous tracons
sur la figure [5.15(a) I’évolution temporelle des différentes densités linéaires d’énergie.
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FIGURE 5.15 — (a) Evolutions temporelles des densités linéaires d’énergie : énergie élec-
tromagnétique (tirets bleus), énergie cinétique (tirets-pointillés rouges), énergie thermique
(pointillés verts), et énergie totale (ligne continue violette). L’angle d’incidence permet-
tant d’obtenir ce résultat est § = 15°. La densité linéaire d’énergie théorique Eynypo est
affichée en pointillés noirs sur la figure. (b) Evolutions temporelles des quantités de mou-
vement normalisées : électromagnétique (tirets bleus), fluides (tirets-pointillés rouges), et
totale (ligne continue noire). Les résultats des figures a) et b) sont obtenus avec le code
PSATD/Hydro.

Nous observons trois séquences temporelles principales, indiquées par des cercles rouges,
sur la figure [5.15(a) :

1. La densité d’énergie électromagnétique (tirets bleus) augmente lorsque 'impulsion
entre dans le volume V entre t = 0 and t < 50 fs. A ¢ = 55 fs, I'impulsion est
contenue completement dans le volume V' mais n’a pas encore interagit avec la rampe
de plasma. La densité d’énergie numérique dans le volume correspond bien a celle
prédite en théorie : Erppo = 0,185 J/m.

2. Dans la fenétre temporelle 70fs - 130 fs, un échange d’énergie avec le plasma a lieu :
Pénergie cinétique des fluides (tirets-pointillés rouges) augmente alors que ’énergie
électromagnétique diminue. Remarquons la conservation de 1’énergie totale (ligne
continue violette) pendant cette période ou I'impulsion est contenue complétement
dans le volume V. L’erreur sur la conservation totale de ’énergie est d’environ 0,1%.
Le code PSATD/Hydro préserve donc la conservation de ’énergie avec une bonne
précision (précision similaire au code PSTD/Hydro par ailleurs).



114 CHAPITRE 5. VALIDATION DES ALGORITHMES

3. Entre 130 fs et 210 fs, le faisceau réfléchi quitte le volume V' et ’énergie électro-
magnétique diminue. Nous remarquons cette fois-ci, en opposition au cas TM traité
sur la figure (b), qu’il ne reste pas d’énergie dans le volume de calcul lorsque
I'impulsion a quitté le volume d’intégration. Comme attendu en théorie, il n’y pas
de phénomene d’absorption résonnante dans le cas TE. Ainsi, si le plasma est non
collisionnel, 'impulsion laser ne dépose pas d’énergie dans le plasma lors de son
passage.

D’autre part, sur la figure (b), nous avons tracé les évolutions temporelles des
différentes quantités de mouvement dans la direction z. Ces quantités de mouvement ont
été normalisées par rapport a la composante z de la quantité de mouvement de I'impulsion
laser incidente, nommée Fy. Pour mesurer ce facteur de normalisation, nous avons réalisé
au préalable une simulation sans plasma, ol nous avons mesuré la composante Py en
intégrant la composante z du vecteur ([5.27)) sur le volume de calcul V.

Nous rappelons maintenant les expressions des différentes densités volumiques de quantité
de mouvement. La densité volumique de quantité de mouvement électromagnétique dans
la description de Minkowski['] est définie par [56] :

P.y = e0c,E x B (5.27)

Par ailleurs, la densité volumique de quantité de mouvement des fluides est donnée par
I’équation (|5.28]).
P = nemete + nimiyy (5.28)

Les tirets bleus de la figure b) correspondent & la composante z du vecteur ([5.27))
intégrée dans le volume V et normalisée a FPy. De facon analogue, les tirets-pointillés
rouges de la figure m(b) correspond a la composante z du vecteur intégrée dans
le volume V' et normalisée a Fy. Finalement, la ligne noire de la figure b) correspond
a la somme des quantités de mouvement électromagnétique et des fluides.

Nous observons trois séquences temporelles principales, indiquées par des cercles rouges,
sur la figure [5.15(b) :

1. La quantité de mouvement électromagnétique (tirets bleus) augmente entre t = 0
et t < 50 fs. A t = 55 fs, Pimpulsion est complétement contenue dans le volume V,
et n’a pas encore interagit avec la rampe de plasma. Nous remarquons alors que la
quantité de mouvement électromagnétique correspond bien a Fj.

2. Entre 70 fs et 130 fs, un échange de quantité de mouvement a lieu : le moment
électromagnétique (tirets bleus) diminue jusqu’a — Py, alors que la quantité de mou-
vement des fluides (tirets-pointillés rouges) augmente jusqu’a 2Py. C’est la signature
que l'impulsion laser a transféré deux fois sa quantité de mouvement au plasma du-
rant sa réflexion sur la rampe de plasma sur-critique : c’est le résultat attendu en
théorie.

3. Entre 170 fs et 210 fs, 'impulsion laser réfléchie quitte le volume V et est absorbée
par les PMLs : la quantité de mouvement électromagnétique tend alors vers zéro.

Nous pouvons remarquer sur la zone 2 de la figure (b) que la quantité de mouvement
totale est conservée lorsque I'impulsion est contenue complétement dans le volume V. L’er-
reur sur la conservation totale du moment est sensiblement moins de 1% : c’est raisonnable
au vu du pas spatial et du pas temporel choisis. Pour conclure, le code PSATD/Hydro

12. Nous nous plagons dans la description de Minkowski, puisque nous avons pris 'effet des charges liées
a travers la permittivité relative ¢, et non a travers un courant de charges liées comme dans la description
d’Abraham [56]. Rappelons cependant que nous avons fixé e, = 1 dans cette simulation.
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préserve la conservation de I’énergie mais également la conservation de la quantité de
mouvement avec une bonne précision.

5.5.2 Test en polarisation TM

Nous faisons maintenant un test rapide pour vérifier que le code PSATD/Hydro
converge également avec une impulsion incidente polarisée TM. Cela revient donc a faire
un test semblable & celui réalisé avec le code PSTD/Hydro dans la section Les
évolutions temporelles des différentes densités linéaires d’énergie, obtenue avec le code
PSATD/Hydro, sont tracées sur la figure [5.16{(a). Sur cette figure, nous mesurons un fac-
teur de conversion de 46% a la fin de la simulation numérique, comme c’était le cas sur la

figure [5.10|(b) obtenue avec le code PSTD /Hydro.
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FIGURE 5.16 — (a) Evolutions temporelles des densités linéaires d’énergie numériques :
énergie électromagnétique (tirets bleus), énergie cinétique (tirets-pointillés rouges), énergie
thermique (pointillés verts), et énergie totale (ligne continue violette). Pour obtenir ces
résultats, 'angle d’incidence est fixé a § = 15°. La densité linéaire d’énergie théorique
FErmp2 est affichée en pointillés noirs sur la figure. (b) Facteur de conversion en fonction

de 72 = (%)2/3 sin? . Les ronds rouges correspondent aux résultats numériques du
code PSATD /Hydro alors que les croix bleues correspondent aux résultats numériques
précédents obtenus avec le code PSTD/Hydro. Les résultats des autres références, comme
sur la figure sont montrés pour comparaison.

Sur la figure [5.16|(b), nous avons affiché avec des ronds rouges les facteurs de conver-

2/3
sion, obtenus avec le code PSATD /Hydro, en fonction de 72 = %) sin? @. Sur cette

méme figure (b), nous avons rappelé les résultats obtenus avec le code PSTD/Hydro
sur la figure [5.11] ainsi que les résultats de références discutés dans la section [5.4.5] Nous
pouvons alors remarquer que les résultats du code PSATD/Hydro (ronds rouges) sont en
accord avec ceux du code PSTD/Hydro (croix bleues), et proches de ceux de 1’état de
I’art. Des suppositions concernant les différences avec les résultats de ’état ont déja été
discutées dans la section [5.4.5

L’implémentation du code PSTAD/Hydro est donc validée, et le changement d’algo-
rithme ne semble pas avoir impacté la stabilité du code numérique.
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5.5.3 Comparaison des codes PSATD /Hydro et
PSTD/Hydro

Les tests des sections[5.5.1] et [5.5.2| n’ont pas mis en avant les avantages de l’algorithme
PSATD/Hydro par rapport a l'algorithme PSTD /Hydro : c’est justement I'objet de cette
section. Nous réalisons ici la méme simulation numérique avec les deux codes et nous

comparons quantitativement les résultats.

Nous simulons numériquement la propagation d’une impulsion monocycle de type
onde plane polarisée selon x, arrivant en incidence normale sur un plasma. La longueur
d’onde centrale de I'impulsion est A\g = 0,8 pm, alors que I'amplitude maximale est
Ey =4,3x10'0 V/m. Nous utilisons la grille de calcul suivante : N, = 512 et Ny = Ny = 1.
Des conditions périodiques sont implémentées dans les directions x et y. Des PMLs sont
implémentées dans la direction z pour les champs alors que des bords ouverts sont implé-
mentés pour la partie fluide. Nous fixons Ax = Ay = Az = 60 nm et v = 5/3. Un plasma
d’électrons/ions est défini en z < —5 pm, mais son profil aura peu d’importance dans ce
testlE : c’est la raison pour laquelle nous n’allons pas rentrer dans les détails sur celui-ci.
Dans la simulation numérique avec le code PSTD/Hydro, le pas temporel est fixé a
At = 50 as puisque nous sommes contraints par les conditions CFL de la PSTD don-
née par l’équation . Par ailleurs, le pas temporel pour le code PSATD/Hydro est
fixé a At = 200 as, puisque nous sommes seulement contraints par 1’échantillonnage de

I'impulsion laser et des ondes plasmas.

Sur la figure|5.17|(a), nous avons représenté I'impulsion laser juste avant que la solution
analytique (pointillés noirs) pénétre dans le plasma.
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FIGURE 5.17 — (a) Propagation d’une impulsion monocycle avec le code PSTD/Hydro
(tirets-pointillés rouges) et avec le code PSATD/Hydro (ligne continue bleue). La courbe
du code PSATD/Hydro est superposée a la solution analytique en pointillés noirs. Les
artefacts numériques engendrés par la dispersion numérique de la méthode PSTD sont
encadrés en rouge. (b) Composante vy de la vitesse du fluide d’électrons au méme instant.
Dans les figures (a) et (b), le plasma est défini dans la zone z < —5 pm qui est coloriée en

bleu clair.

13. Pour information, c’est une rampe de plasma du méme type que celle du paragraphe [5.4.5] mais

orientée dans le z décroissant.
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Les résultats de la propagation numérique avec les différents codes sont affichés avec
des tirets-pointillés rouges pour le code PSTD/Hydro et avec une ligne continue bleue pour
le code PSATD/Hydro. La propagation se fait de droite & gauche comme indiqué par une

fleche sur la figure [5.17|(a).

Nous pouvons observer que la solution numérique du code PSTD/Hydro (tirets-
pointillés rouges) présente une distorsion de l'impulsion laser : la dispersion numérique
de la PSTD a généré des artefacts numériques, qui se traduisent par des pré-impulsions.
L’amplitude de la derniére pré-impulsion (localisée en z ~ —5 pm) atteint environ 15 %
de 'amplitude de I'impulsion principale. Au contraire, la solution du code PSATD /Hydro
(ligne continue bleue) est superposée avec la solution analytique.

Sur la figure [5.17(b), nous avons représenté au méme instant la vitesse du fluide
d’électrons avec les différents codes. Nous observons une vitesse nulle du fluide d’électrons
dans le code PSATD/Hydro (ligne continue bleue) puisque I'impulsion n’a pas encore
pénétré dans le plasma. Cependant, avec le code PSTD /Hydro, nous observons des vitesses
de l'ordre de 10° m/s liées & I'interaction de 'artefact numérique avec le plasma. Cet effet
est évidemment indésirable, et particulierement génant dans le cas des simulations avec
des impulsions avec quelques cycles comme effectuées dans la référence [192).

Au cours de ce test de comparaison, nous avons obtenu des meilleurs résultats avec le
code PSATD /Hydro alors que le pas temporel At était 4 fois plus grand que celui utilisé
dans le code PSTD/Hydro. Le fait que la PSATD ne soit pas contrainte par une condition
CFL, permet de relacher cette forte dépendance entre le pas spatial et le pas temporel.
Le gain numérique est particulierement important dans le cas des simulations demandant
une forte résolution spatiale et une résolution temporelle moins importante. Nous finissons
ce paragraphe en rappelant une restriction forte de la méthode PSATD : la permittivité
de fond €, doit étre uniforme. Le code PSATD/Hydro est donc plus intéressant que le
code PSTD/Hydro dans tous les cas, sauf lorsque 'utilisateur souhaite introduire une €,
non-uniforme.

5.6 Test avec la génération de charges libres

Dans les précédents tests de ce chapitre, nous avons considéré des plasmas pré-existants.
Nous faisons maintenant un test pour vérifier que la génération de plasma n’altére pas la
stabilité du code PSATD/Hydro.

5.6.1 Test 6 : Courant de photoionisation

Ce sixiéme test porte sur la validation de l'implémentation du courant fictif de
photoionisation de I’équation (3.34]). Le dispositif numérique est inspiré de la référence
[59]. L’objectif ici est de retrouver des comportements similaires a ceux de cette référence.

Comme décrit sur la figure [5.18|(a), nous simulons la propagation d’une onde plane se
propageant dans la direction z, et en incidence sur un milieu d’indice n = 1 dont le seul
mécanisme présent est la photoionisation.
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FIGURE 5.18 — (a) Intensité au cours de la propagation de 'impulsion dans la direction
z. Le milieu est localisé entre z = 40 ym et z = 80 pm. L’impulsion bleue est I'impulsion
initiale envoyée sur le milieu alors que I'impulsion en tirets rouges est celle en sortie. (b)
Evolutions temporelles des densités volumique d’énergie intégrées en z : énergie électroma-
gnétique (tirets bleus), énergie d’excitation consommée pour promouvoir les électrons dans
la bande de conduction (tirets-pointillés rouges), et énergie totale (ligne continue violette).
La densité théorique Eiyp est affichée en pointillés noirs sur la figure. Les résultats des
figures (a) et (b) sont obtenus avec le code PSATD /Hydro.

Pour la simulation, le taux de photoionisation utilisé est celui de Keldysh donné par
I’équation . Le milieu est localisé entre z = 40 pym et z = 80 um, et est caractérisé
par une densité initiale d’atomes ng = 1,75 x 10?2 cm™3. Le gap énergétique du milieu
est Uy = 9 eV. Le milieu ionisé est un plasma d’électrons/ions tel que m;/me = 1800.
L’impulsion de type onde plane est décrite temporellement par une période de sin? définie
par Timp = 100 fs (profil d’amplitude du champ). L’intensité créte de I'impulsion incidente
est Ipe = 2 x 101 W/ cm?. Les autres parameétres de simulation sont données dans le
tableau

Sur la figure [5.18|(a), nous affichons I'intensité de I'impulsion avant (¢ = 133,3 fs) et
apres le milieu (¢ = 373, 3 fs). Nous remarquons que l'impulsion en sortie du milieu est
écrétée & Iy = 0,75 x 1014 W /cm?2. Le courant fictif de photoionisation semble donc bien
avoir retranché de 1’énergie a I'impulsion.

Vérifions maintenant que la conservation de I’énergie est prise en compte correctement.
Sur la figure (b), nous tragons la conservation de I’énergie en fonction du temps. Nous
pouvons voir que ’énergie totale est conservée dans la zone décrite par le cercle rouge
n°2 (zone ou toute I'impulsion est contenue dans la boite). Le courant fictif de photoioni-
sation a donc retranché la bonne énergie a 'impulsion, c¢’est-a-dire I’énergie d’excitation
consommée pour promouvoir les électrons dans la bande de conduction. Le courant fictif de
photoionisation s’intégre donc de fagon stable dans I’algorithme numérique PSATD /Hydro.
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TABLE 5.2 — Résumé des parameétres et conditions aux limites des tests 6 et 7.

Parametres Test 6 Test 7
Azx = Ay = Az 15 nm 48,8 nm
At 53,3 as 53,3 as
Ny 8192 512

Ny 2 2

N, 2 1024
CL =z PSTD Périodique PML
CL y PSTD Périodique | Périodique
CL z PSTD PML PML
CL z LWLFn Périodique Ouvert
CL y LWLFn Périodique | Périodique
CL z LWLFn Ouvert Ouvert
ue et u; initiales 0 0
mi/me 1800 voir test
Pe €t p; initiales 0

Vei (fs71) 0 1

y 5/3 5/3

€; 1 2.1
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A Pinstar de K. I. Popov et al. [59], nous avons effectué plusieurs simulations avec
différentes intensité crétes I, puis relevé celles apreés passage dans le milieu I1y. Sur la
figure [5.19] nous tragons Ity en fonction de Ipye.
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FIGURE 5.19 — Intensité créte de I'impulsion transmise I1, en fonction de l'intensité créte
de I'impulsion incidente Ityc.

Nous observons un phénomene d’aplatissement de la courbe lorsque I'intensité incidente
est supérieure & It = 4x 103 W/cm?. Pour mieux comprendre ce phénomene, nous avons
tracé sur la figure le taux de photoionisation de Keldysh en fonction de I'intensité de
I’onde plane. Nous avons alors pu identifier deux régimes séparés par une ligne en pointillés
rouges sur les figures et Lorsque I < 4 x 10" W/cm?, le taux de Keldysh est
trés faible (< 10'® fs~lem™3) et le nombre de charges générées par I'impulsion sur les
40 pm de propagation dans le milieu est trop faible pour affecter I'impulsion elle-méme.
Nous sommes alors dans un régime linéaire. Par ailleurs, lorsque I > 4 x 10 W /cm?, le
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taux de Keldysh est fort (> 10*® fs~lcm™3) et le nombre de charges générées pendant la
propagation est important. L’énergie de 'impulsion diminue alors de fagon conséquente
suite aux nombreux processus de photoionisation, ce qui induite une réduction de I'intensité
créte de 'impulsion transmise (visible sur la figure . Dans toute I’étude, nous sommes
dans des cas tres éloigné du dépeuplement complet de la bande de valence dans ’ensemble
du milieu (<10% d’inversion de la population totale) : il n’y a donc pas de phénomene
de saturation de tout le milieu qui induirait des comportements différents. Rappelons
également que nous avons négligé le courant électronique et les autres effets du plasma, et
que 'impulsion est uniquement affectée par la photoionisation au cours de sa propagation :
il n’y a donc pas d’effets de réflexion induit par les charges libres générées.

1025 S S R R T T
r I Photoionisation
i I forte
— r I
ch H I
g 100+ , ]
I
Tm | Photoionisation |
) 15t faible :
£ 10 ! T
S I
I
I
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10]2 1013 1014 1015
I (W/cm?)

FIGURE 5.20 — Taux de photoionisation de Keldysh en fonction de I'intensité.

Dans la référence [59], les auteurs observent ce changement de régime & des intensités
légérement plus faibles (I, = 2 x 10'® W/em?). Cette différence s’explique par le
fait qu’ils aient modélisé la photoionisation avec un simple coefficient d’absorption
multiphotonique qui a tendance a surestimer la photoionisation dans les hautes intensités
(> 103 W/cm?) en comparaison du taux de Keldysh [30].

Nous terminons ce test par une remarque importante. Pour calculer le taux de pho-
toionisation de Keldysh of? de I’équation , nous avons utilisé le champ réel ins-
tantané. Nous avons ensuite calculé le courant fictif instantané a partir du théoreme de
Poynting instantané, puis nous ’avons injecté dans les équations Maxwell pour retrancher
aux champs I’énergie perdue par photoionisation. Cependant, c’est la valeur moyenne du
champ sur un cycle optique (I’amplitude de ’enveloppe) qui est utilisée dans le calcul du
taux de photoionisation de Keldysh. Un courant fictif moyen pourrait alors étre calculé a
travers le théoreme de Poynting moyenné. Mais dans notre code, nous n’avons accés qu’a
la valeur instantanée des champs, il faudrait alors "convertir' le courant fictif moyenné
en un courant fictif instantané pour retrancher la bonne quantité d’énergie aux champs.
Nous n’avons pas encore réussi a réaliser cette étape, et nous nous contenterons dans ce
manuscrit de travailler avec I’approche purement instantanée. Cette difficulté concernant
la mélange d’approches instantanée et moyennée est traitée par différentes hypotheses dans
la littérature.

Par exemple, les auteurs de la référence [59] ont également utilisé le champ instantané au
lieu du champ moyen dans une modélisation d’absorption multiphotonique et ils ont mon-
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tré que cette méthode induit une erreur sur 'intensité de seuil de dommage de I'ordre de
35%. Ils soulignent que cette hypothese est équivalente & considérer que la photoionisation
a lieu sur des échelles de temps inférieures au cycle optique.

De notre c6té, nous avons estimé lerreur faite dans le cadre de cette approximation sur
le nombre de porteurs libres générées par photoionisation. Nous avons fait une estimation
des taux de génération dans le cas d’une onde plane d’intensité de 10'* W/cm?. L’ap-
proximation faite sous-estime d’environ un facteur 4 le nombre de charges générées par
photoionisation sur un cycle optiqueﬂ

5.6.2 Test 7 : Plasma d’électrons/trous

Pour ce septiéme test, nous résolvons le systéme complet d’équations de la section
B:5l L’objectif est de voir si Ialgorithme est stable avec 'ensemble des phénomeénes. Les
parametres du test 7 sont donnés dans le tableau [5.2

Au coeur de ce test, un faisceau gaussien 2D polarisé dans la direction x et se propageant
dans la direction z, se focalise dans un milieu de permittivité relative ¢, = 2, 1. La largeur
totale a mi-hauteur du profil d’intensité est de 1 pum au niveau du waist. Le faisceau
gaussien est injecté en z = —22 um et atteint le waist en z = —3.5 um. L’intensité
maximale au niveau du waist est de 1014 W/cm?. L’impulsion est décrite temporellement
par une période de sin? définie par Timp = 141, 4 fs (profil d’amplitude du champ).

En l’absence de la dynamique des charges libres, le faisceau gaussien est représenté a

t = 189 fs sur la figure [5.21(a).

14. Pour obtenir ce facteur 4, nous avons calculer sur une période optique Ty le nombre de charges
générées avec les intégrales fOTU aPP(E™Y) dt et fOTO aPP(E™%) dt, ott E™ est le champ moyen et E™s*
est le champ instantané.
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(a) I (W/em?) a t = 189fs
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FIGURE 5.21 — (a) Cartographie de l'intensité de 'impulsion laser a t = 189 fs, dans
un milieu diélectrique sans charge libre. (b) Intensité de I'impulsion laser a ¢ = 189 fs
en prenant en compte la dynamique des charges libres. (¢) Densité d’électrons libres a
t =189 fs. (c) Densité de trous de valence a t = 189 fs. Les résultats des figures (a), (b),
(c) et (d) sont obtenus avec le code PSATD/Hydro.

Nous considérons maintenant les phénomeénes d’ionisation. Le gap énergétique du
milieu considéré est Ug; = 10 eV. La densité d’atomes est ng = 1,75 x 10?2 cm~3. La masse
effective des trous est donnée par mj = 4m, alors que la masse effective des électrons est
m% = 0,4m.. Le taux de photoionisation est celui de Keldysh donné par I’équation .
La fréquence de collision électrons/trous est donnée par la relation . La fréquence
de collision des électrons et des trous avec les phonons est donnée respectivement par
Ubie + Vep = 0,5 X 101 fs=1 et vy, + Uhp = 0,5 X 1015 fs~1. Le coefficient d’ionisation
par impact déclenchée par les électrons est donnée par la relation ou nous fixons
les intégrales de recouvrement a A = 1 A, = 1. Nous considérons que le coefficient
d’ionisation par impact déclenchée par les trous est le méme que le coefficient d’ionisation
par impact déclenchée par les électrons.
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En prenant en compte la génération et la dynamique des charges libres, nous tracons
I'intensité de 'impulsion & ¢ = 189 fs sur la figure [5.21[b). Nous remarquons une zone
d’ombre en (z ~ 0 pym,z < 0 pum) correspondant a la présence d’un plasma qui induit de
I’absorption de I'impulsion laser. Les figures [5.21|c) et [5.21)(d) représentent respectivement
les cartographies de la densité d’électrons et de trous. Nous remarquons la présence du
plasma dans la zone (z ~ 0 ym,z < 0 um) avec des densités de I’ordre de 4 x 102° cm™3.

La conservation de I’énergie au court du temps lors de la simulation donnant les figures

5.21{(b) et [5.21)(c) est fournie par la figure
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FIGURE 5.22 — Evolutions temporelles des densités volumique d’énergie intégrées dans
le plan (X,Z) : énergie électromagnétique (tirets bleus), énergie des électrons (pointillés
rouges), énergie des trous (tirets-pointillés rouges), énergie d’excitation consommée pour
promouvoir les électrons dans la bande de conduction (tirets-pointillés verts), et énergie
totale (ligne continue violette). La densité théorique FEr,, est affichée en pointillés noirs
sur la figure.

Nous pouvons voir sur cette figure que ’énergie totale est conservée dans la zone décrite
par le cercle rouge n°2 (zone ou toute I'impulsion est contenue dans la boite).
L’énergie électromagnétique absorbée est redistribuée aux électrons et aux trous. Pour
commencer, une partie de cette énergie a été utilisée pour promouvoir les électrons dans
la bande de conduction & travers les processus d’ionisation (photoionisation et ionisation
par impact). Nous pouvons ensuite remarqué qu’autour de ¢ = 150 fs, les électrons de
conduction (plus légers que les trous) absorbent plus d’énergie aux champs que les trousEl
Les collisions électron/trou conduisent ensuite a une égalisation de 1’énergie des électrons
et de celle des trous, ce qui correspond a une température identique pour les deux especes.
Compte tenu des comportements observés dans les tests 6 et 7, nous concluons que la
résolution numérique du systeme complet d’équations de la section s’effectue de facon
stable avec I’algorithme PSATD /Hydro.

5.7 Synthese du chapitre 5

Pour conclure, nous avons développé et validé un code PSATD/Hydro qui répond a
nos besoins, qui est relativement simple a implémenter, qui ne nécessite pas de grilles

15. Les particules les plus légéres répondent plus facilement a ’excitation du champ.
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décalées et qui permet de retrouver des résultats de référence pour des simulations d’in-
teraction Laser/Plasma. Nous disposons par ailleurs d’un second code (PSTD/Hydro),
moins performant et 1égerement plus complexe & implémenter, mais qui permet de réaliser
des simulations avec une permittivité de fond ¢, inhomogene spatialement. Nous pouvons
maintenant utiliser les codes numériques développés afin d’améliorer notre compréhension
de la déposition d’énergie laser dans un diélectrique par faisceau de Bessel femtoseconde :
c’est 'objet du prochain chapitre.



O

SIMULATION DE L'INTERACTION
BESSEL /DIELECTRIQUE

J’appelle absolu tout ce qui contient en soi la
nature pure et simple que l’on cherche.

- IsAACc NEWTON

Dans les précédents chapitres, nous avons développé un modele théorique et un code

numérique pour simuler 'interaction d’une impulsion ultra-courte intense dans un milieu
diélectrique. Au coeur du présent chapitre, nous allons utiliser le code PSATD /Hydro pour
étudier la déposition d’énergie par faisceaux de Bessel femtosecondes dans un diélectrique,
et donner des éléments de réponse a la problématique de départ.
Ce chapitre est divisé en deux grandes parties. La premiere concerne la proposition d’une
solution pour injecter numériquement un faisceau de Bessel femtoseconde dans la fenétre
de calcul alors que la seconde porte sur I’étude de l'interaction entre ce dernier et un
diélectrique.

6.1 Définition des faisceaux de Bessel

6.1.1 Description mathématique monochromatique

D’un point de vue mathématique, les faisceaux de Bessel font partie d’une famille de

solutions de I’équation d’onde, dans laquelle I'amplitude du champ est exprimée par une
fonction de Bessel de premiére espece [35]. De nombreux auteurs ont dérivé les solutions
particulieres de type Bessel a partir des équations de Maxwell dans un milieu homogene,
isotrope et non magnétique [193} [194], 195]. Cependant, leurs solutions n’était pas comple-
tement générales en termes d’état de polarisation. Nous présentons ici une approche faite
par mon collegue Remo Giust, partant du potentiel vecteur de Hertz [196] pour dériver
des expressions plus générales.
Un champ électromagnétique arbitraire dans un milieu homogene, linéaire et isotrope peut
étre défini a travers un seul vecteur : le potentiel vecteur de Hertz I1. Le potentiel vecteur
de Hertz est un formalisme mathématique efficace pour résoudre les problemes électroma-
gnétiques. L’équation d’onde du potentiel de Hertz dans un milieu homogene, linéaire et
isotrope s’écrit de la fagon suivante [196] :

V2T — ppepe, 0TI = 0 (6.1)
Il existe généralement deux types de solution (liés aux états de polarisation TE et TM

en symétrie cylindrique) pour les champs électromagnétiques satisfaisant 1’équation (6.1).

125
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Ces solutions prennent la forme suivante pour des champs monochromatiques avec une
variation temporelle en exp(—iwt) :

(E1,E) = (VX V xILiwugV x II) (6.2)
(H1,Hy) = (—iwepe, V X ILV x V x II) (6.3)
Les solutions peuvent étre déterminées en utilisant deux vecteurs donnés par :
(Q,R)=(VxII,V xV x II) (6.4)
Ainsi, les équations et se réécrivent respectivement de la fagon suivante :
(Ei,E2) = (R,ikoQ) (6.5)
(mHy,nH2) = (—ikoeQR) (6.6)

olt kg = ¢ est le nombre d’onde dans le vide et 7 = poc est 'impédance du vide. Pour ob-
tenir des solutions de ’équation du type Bessel, les trois potentiels vecteurs de Hertz
suivants sont souvent utilisés (coordonnées cartésiennes), la propagation se fait suivant
l'axe z :

Jm(K T)eimqb ei(w t—p z)
IL; = 0 (6.7)
0

0
Iy = | Ju (K r)eim?etwi=F2) (6.8)
0
0
0 (6.9)
Jm<K T)eimqﬁ ei(wtfﬁ z)

I1,

ou r = /22 + y? est la cordonnée radiale en coordonnée cylindrique, m est l'ordre de
la fonction de Bessel et ¢ est I'angle azimutal. Par ailleurs, 5 est la composante axiale
(selon l'axe z) du vecteur d’onde, et K est la composante transverse (dans le plan (z-y))
du vecteur d’onde. Nous pouvons ainsi écrire la relation k? = 32 + K2 = erkg. L’angle
conique 6, classiquement utilisé pour définir les faisceaux de Bessel, intervient dans les
relations suivantes : K = ksinf et 8 = kcosf. La permittivité ¢, est la permittivité
relative du matériau diélectrique de fond.

En injectant les équations , et dans I’équation d’onde , et en faisant
quelques étapes d’algebre, nous pouvons déduire les vecteurs (Q,R) associés aux trois
vecteurs potentiels de Hertz IL, Il et II,. En coordonnées cartésiennes, nous obtenons
les solutions suivantes :

Cas I, :
0
Q = ¢!Wi=Fztm9) i Jm(K7) ' (6.10)
% {JmH(K r)et? + Jn 1 (Kr)e™ ﬂ
7]@2552 Jm (K1) + KTZ [Jm+2(K T) e2id Jm—2(K 1) e‘ziﬂ
R = ¢!Wt=Fz+mg) i KTZ [Jm_g(K r)e 219 — Jnio(K ) ez“ﬂ (6.11)
i3

2K [Jm,l(K T) e — Jm+1(K ) eiﬂ
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Cas I, :

—i B Jm(K )
Q = ciwt=Bz+mo) 0 (6.12)
—% {JmH(K r)el? — Jn_1(K7) e*i‘z’]

1 KTQ [Jm_2<K r) e 21 — Jnio(Kr) eZi‘z’}
. 2 2 . .
R = ciwt=fztme) | K45 g (fpy — B2 [Jm+2(K r)e2i® 4 Jo_o(K ) e—%ﬂ (6.13)

—’BTK |:Jm+1(K r)et? + Jm_1(K7) e_i‘z’]

Cas II, :

iX {Jmﬂ(KT) e+ Jn-1(Kr) e_iﬂ
(wt—06z+m i ;
Q= I K () € — Ty (K ) €' (6.14)
0

—i ﬂTK {JmH(K r)e'? — Jn 1(Kr)e™ ﬂ
R = oi(wt—Bz+me) _% [Jm+1(KT’) e? + Jo 1 (K r) e—i¢] (6.15)
K2 Jn(K7)

Les deux premieres solutions (Il et ITy) génerent des faisceaux de Bessel avec une po-
larisation linéaire (en réalité 1’état de polarisation est plus complexe puisque le champ a
aussi une composante z). La troisieme solution (II,) donne des faisceaux de Bessel avec
une polarisation purement radiale ou azimutale pour m = 0. Notons au passage, que nous
retrouvons les équations (7) et (8) de la référence J. J. Wang et al. [I95] & partir des
équations et (6.13)), et que nous retrouvons les équations (12a) et (12b) de Y. Yu et
al. [194] & partir des équations et (6.15).
Nous avons utilisé jusqu’ici des grandeurs adimensionnées, nous modifions alors les so-
lutions en se basant sur l’angle conique et 'amplitude du champ électrique Ey de facon
a donner la bonne dimensions aux champs. La variable Ejy correspond & ’amplitude du
champ électrique sur l'axe optique (r = 0) et pour m = 0. Les champs associés (E, H)
pour les polarisations TE et TM sont donnés respectivement par les équations et
617

(E,H) = ky 2(EokoQ, HyR) !@t=82) gim9 (6.16)

(E,H) = ko *(EoR, HokoQ) ¢’ t#2) ¢im? (6.17)

1/

ou Hy=n/nEyetn=e 2 est lindice de réfraction.

6.1.2 Description d’un faisceau de Bessel impulsionnel

L’expression donnée au paragraphe précédent était celle d’un faisceau de Bessel infini
monochromatique. Il est nécessaire pour notre étude de rendre compte de la nature
impulsionnel de nos champs. Pour ce faire, nous passerons par la définition du spectre de
I'impulsion que nous supposerons gaussienne par commodité.
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L’impulsion gaussienne temporelle sera décrite par I’équation d’enveloppe :
G(t) = e~ (10)*/75 (6.18)

ou 7g est la demi-largeur a 1/e du profil d’amplitude et ¢y I'instant ou I'enveloppe est a
son maximum. Le spectre temporel de 'impulsion G(w) est décrit par la transformée de
Fourier de G(t) :

+00 .
Glw) = / dt e NG(t) = 1 /e (@) A (6.19)
ou Aw = 2/7g. Dans le domaine temporel, le faisceau de Bessel impulsionnel est défini
par :

1 [t ot
E(x,{) = — / deo € Q(w)E(x, w) (6.20)
27 J oo

ou E(x,w) est le champ monochromatique calculé a partir d’un potentiel vecteur de Hertz.
Cette intégrale peut étre simplifiée a différents ordres d’approximation, qui peuvent faci-
liter I'injection numérique du faisceau impulsionnel. Nous donnons dans 'annexe [D] la
méthode permettant de calculer les différents ordres d’approximation de I’équation ((6.20]).
Dans cette annexe, nous montrons que 'intégrale de Fourier typique d’une composante du
champ :

+o00 .
Eo(r,¢,2,t) = 2i / dw EoJy (Kr)e(t=B)2) o= (w—w0)?/Aw? (6.21)

T J—o00
se simplifie & ’ordre 0 sous la forme :

Ea(rv ¢a 2 t) = E;O\?%uei(wot—ﬁoz) Jm(WQT)B_Aw2t2/4 (622)

ouT =rsinf/cet By = B(wp). C’est 'expression analytique qui sera utilisée dans les
futures simulations numériques. L’avantage qu’elle offre sur la méthode précédente, donnée
par ’équation , est 'augmentation de la rapidité de calcul puisqu’une seule fonction
de Bessel est nécessaire pour effectuer le calcul. L’inconvénient est que nous perdons le
phénomene de propagation de I'enveloppe comme on le voit directement sur I’expression
, la seule partie propagative étant liée au terme de phase el(wot=Foz) "Cela n’est guere
préjudiciable puisque l’extension de la zone sur laquelle le plasma joue un réle impor-
tant est de 'ordre du micron qui correspond a un temps de propagation de l'ordre de
rsinf/c ~ 1,4 fs (pour # = 25°) tres inférieur a la durée d’impulsion (=~ 100 fs). Il est
donc possible de considérer que sur la zone d’intérét du plasma, I’enveloppe du champ
varie instantanément.
Dans la suite, nous ferons des simulations exploitant la périodicité en z du faisceau de
Bessel (conditions aux limites périodiques dans la direction z). Cela nous permettra de
considérer des fenétres de calcul treés réduites en z et rendra cette hypothese d’approxima-
tion a l'ordre zéro justifiable.

6.2 Injection numérique des faisceaux de Bessel

Dans les paragraphes précédents, nous avons défini théoriquement les faisceaux de
Bessel monochromatiques et impulsionnels. Nous proposons désormais une méthode d’in-
jection pour générer numériquement des faisceaux de Bessel avec I'algorithme PSATD.
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6.2.1 Géométrie de ’antenne

Notre groupe a proposé récemment une méthode pour injecter des faisceaux de Bessel
avec un algorithme FDTD [197]. Nous utilisons ici une méthode similaire, mais la résolution
des équations de Maxwell est effectuée avec un algorithme PSATD. Dans la référence
[197], Vinjection numérique d’'un faisceau de Bessel se fait en donnant & certains points
de la grille, la solution analytique du faisceau de Bessel donnée dans la section Les
points d’injection de la grille sont définis sur un anneau creux de fagon & respecter la
symétrie cylindrique des faisceaux de Bessel. Une coupe (z-y) de cette antenne cylindrique
est montrée sur la figure [6.1]

FIGURE 6.1 — Représentation d’une coupe (x-y) de 'antenne cylindrique. L’anneau bleu
représente I’antenne d’épaisseur dr et de rayon interne r, alors que la zone rouge représente
les PMLs.

L’antenne est caractérisée par un anneau creux ayant un rayon interne ry et une épais-
seur 0r. Par ailleurs, de facon & éviter les réflexions du faisceau sur les bords de la boite
numérique, des PMLs sont placées sur les bords (min,Tmaz) €6 (YminsYmaz ), cOmme montré

sur la figure [6.1}

De fagon a pouvoir utiliser des conditions périodiques en z dans les simulations nu-
mériques, nous devons fixer le pas spatial Az de fagon & ce que le rapport A,/Az soit un
nombre entier, ou A, est la période du faisceau en z. Utiliser une seule période en z per-
met d’économiser fortement les ressources numériques par rapport au cas d’un faisceau de
Bessel-Gauss ayant une dimensions de plusieurs dizaines de micromeétre en z [197]. Méme
avec une seule période en z, nous pouvons avoir acces a des informations sur les dimensions
latérales du plasma, la densité, la température, 'importance des phénomenes de transport
ou encore les différents types d’onde.

La longueur de I’antenne selon 'axe z est donc fixée par la périodicité en z du faisceau

de Bessel :
Ao

g = — 2
A ncos Oy, (6.23)

ou Ay est la longueur d’onde dans le vide, n est l'indice de réfraction du milieu et
O = sin~!(sin(f)/n) est I'angle conique dans le milieu.
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6.2.2 Mise a jour des champs dans ’antenne

Nous avons défini dans la section précédente la forme géométrique de I’antenne, nous
explicitons maintenant formellement la mise & jour des champs au sein de ’antenne.

Premiérement, pour alléger I'injection de la solution analytique dans l’antenne, nous
utilisons 'approximation a ’ordre 0 de I’équation . Cette approximation correspond
aux solutions (E,H) des équations ou multipliées par un profil temporel
gaussien centré en ty : G(t) = e~ (t=00)7/75 Par exemple, dans le cas d’un faisceau de
Bessel polarisé TE (dérivé de 1'équation (6.16)), les champs injectés dans antenne sont :

EInj - R [ko—2EOkOQ ei(wtf,ﬁ z) eimqﬁef(t—to)?/riﬁ] (624)
Hp,; =R [k:O_2H0R elwt=52) eim‘z’e_(t_tO)Q/T’%J} (6.25)

Nous avons choisi une antenne de type source douceE] pour éviter la diffusion de ’onde
sur la source (typiquement présente dans le cas des sources duresE[) [197]. Avec les sources
douces, les points de 'antenne sont mis a jour en sommant les valeurs des champs issus

du calcul PSATD, avec les valeurs des champs injectés des équations (6.24]) et (6.25)). Les

champs E; et Hy dans 'injecteur ont alors les formes suivantes :
EI(xv Y, =z, t) = El(xa Y, =z, t) + EInj(xa Y,z, t)f(T) (626)

HI($7y7 Zat) = HI(%% th) + HInj(aj7y> Z,t)f(?”) (627)

Dans les équations et , le champ injecté est multiplié par une fonction radiale
f(r). Cette fonction radiale a pour but d’éviter une trop forte violation des propriétés
de divergence au sein de ’antenne. Au niveau de l'antenne, nous avons la propriété de
divergence suivante : V- f(r)e, E = ¢, EV - f(r). En prenant une fonction f(r) douce, nous
nous rapprochons d’un champ a divergence nulle, c’est-a-dire de la solution exacte des
équations de Maxwell. Dans les futures simulations, le profil radial sera typiquement une
gaussienne centrée en r;+07/2 et dont la largeur & mi-hauteur est quelques fois plus faible
que I’épaisseur de l'injecteur.

6.3 Résultats numériques d’injection

Nous montrons dans les prochaines sections les résultats numériques obtenus avec I’an-
tenne cylindrique, et les comparons aux résultats analytiques donnés par I’équation ([6.20]).

6.3.1 Cas monochromatique avec m =0

L’antenne est ici testée avec un Bessel d’ordre m = 0 polarisé selon z, d’angle conique
6 = 25° (soit Oy, = 16,9° dans le milieu), se focalisant au coeur de la silice fondue ou
I'indice de réfraction est n = 1,45 a Ao = 0,8 pm. L’injection est faite de facon a étre

1. "soft source" en anglais.

2. "hard sources" en anglais. Contrairement & la source douce ou l'injection se fait avec les équa-
tions et , elle se fait avec les équations Ei(z,y, z,t) = Emnj(z,y, 2,t)f(r) et Hi(z,y, z,t) =
Huj(z,y, z,t) f(r) pour une source dure.
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dans un régime quasi-monochromatique : nous avons injecté un faisceau de Bessel avec
un profil temporel G(t) correspondant a une rampe douce sur Tramp = 100 fs suivie d'un
plateaurﬂ Les mesures sont effectuées autour de ¢t = 200 fs, c’est-a-dire dans un régime
quasi-monochromatique.

Nous utilisons une grille telle que Ny = Ny = 460 et N, = 32. Le pas Ax est choisi
tel que 23 = 32, soit Az ~ 18,0 nm. Le pas temporel At est fixé tel que wiZt = 50
soit At ~ 53,3 as. Le rayon interne de 'antenne est r; = 180 Az ~ 3,24 pnm alors que
I’épaisseur de 'antenne est donnée par or = 30 Ax ~ 540 nm.

Les résultats numériques obtenus avec la PSATD et les courbes analytiques sont affichés
sur la figure [6.2

(a) 1 t=197.8fs (b) 0 t=199.8fs
' ' i — |EX'| NomX | T ' ' _'|EZ| Num-X |
__E |NomyY || | | IE | Théo-X
0.8 o NumY | ,
Injecteur [ | [ |E, | Théo-X-Y 0.15 [Injecteur
4 2 0 2 4 -4 2 0 2 4

1 (um) 1 (um)

FIGURE 6.2 — Comparaison des champs numériques et analytiques. Cas d’un Jy, polarisé
enxz, \g=0,8 pm et n=1,45. (a) |Ex|/Ex at =197,8 fs, (b) |E,|/Ex a t =199, 8 fs.

Les abréviations Num-X et Num-Y correspondent respectivement aux coupes X et Y
du champ numérique alors que les abréviations Théo-X et Théo-Y correspondent respec-
tivement aux coupes X et Y du champ théorique calculé a partir de I’équation . Les
champs numériques obtenus ont été renormalisés avec une constante Ey, afin de pouvoir
étre comparés directement avec les champs analytiques. Avant de conclure sur les résultats,
nous affichons sur la figure une coupe 2D des composantes numériques Fy et E,.

(a) E /E at=197.8fs (b) E /E at=199.8fs
X N Y4 N

‘ Injecteur

0.14
0.12
0.1

0.08
0.06
0.04
0.02

\

F1GURE 6.3 — Coupes 2D des champs numériques. Cas d'un Jy, polarisé en x, Ay = 0,8 pm
et n=1,45. (a) |Ex|/Ex &t =197,8 fs, (b) |E,|/Enx &t = 199, 8 fs.

3. G(t) = sin® =™ pour t < Tramp et G(t) = 1 pour ¢t > Tramp.

s
Tramp
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L’erreur numérique au niveau de la position du premier zéro de Ey est de 0,4%, et
celle sur le contraste entre le lobe central et le premier lobe extérieur est de 2,2%. L’erreur
numérique concernant le rapport d’amplitude maximale entre les composantes Fy et F,
est évaluée & 3,7%. Nous pouvons d’ailleurs voir sur la figure que la forme de la solution
numérique a 'intérieur de 'injecteur est proche de celle attendue en théorie. D’autre part,
la symétrie circulaire du Bessel est bien respectée sur la figure La composante Ey est
nulle et notre résultat numérique est inférieur & 5 x 1075, Pour terminer, au niveau et en
dehors de I'injecteur, la solution n’est plus satisfaisante. Cependant, cette zone ne fait pas
partie de la zone d’étude, puisque nous nous attendons a de la génération de plasma au
niveau du lobe central et seulement des premiers lobes extérieurs.

Pour conclure, cette méthode d’injection basée sur une antenne cylindrique permet bien
de modéliser un faisceau de Bessel monochromatique d’ordre 0 dans les régimes d’angle
conique et d’indice optique souhaités.

6.3.2 Cas monochromatique avec m =1

Réalisons maintenant un test dans des conditions numériques similaires a celles de la
section [6.3.1] mais en choisissant un Bessel d’ordre m = 1 polarisé principalement selon y.
Les résultats numériques et analytiques obtenus sont affichés sur la figure

(a) = . (b = .
06 - , t 1973fs , , )0.15, , t 1973fs ,
——|E_| Num-X _IEZI Num-X
ost Ty TV |Ey| Théo-X |1 —IE | Num-Y
] A Y & GO N | S O IE | Num-X
04+ 1 0.1+ _ _ |E | Num-Y |
Z z. z
g 03 ]
mN
020 A A1 7 005¢
0.1
0 s ‘ 0 b T B ‘ ‘AR
-4 -2 0 2 4 -4 -2 0 2 4
r (um) r (uUm)

FIGURE 6.4 — Comparaison des champs numériques et analytiques. Cas d’'un BJ; polarisé
selon y, Ao = 0,8 ym et n =1,45. (a) |Ey|/Ex at =197,3 fs, (b) |E,|/Enx at =197,3 fs.

L’erreur numérique au niveau de la position du deuxieme zéro de Ey (celui autour de
1,2 ym) est de 1,1%, et celle portant sur le contraste entre les premiers et les seconds lobes
extérieurs est de 1,8%. Concernant le rapport d’amplitude maximale des composantes Ey,
et E,, elle est de 0,6%. Nous avons également mesuré que les résidus de la composante Fxy
nulle en théorie (non affichée) sont inférieurs a 2,7 x 1073. Comme dans le cas m = 0, la
solution n’est plus satisfaisante au niveau et en dehors de l'injecteur.

L’antenne cylindrique nous permet donc également de modéliser le faisceau de Bessel
monochromatique d’ordre supérieur dans les régimes d’angle conique et d’indice optique
souhaités. Nous avons par ailleurs fait un test avec m = 2 (non détaillé ici) qui s’est avéré
d’aussi bonne qualité que le test pour m = 1.
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6.3.3 Cas d’une impulsion gaussienne temporelle

Nous avons vu dans les sections précédentes que I’antenne cylindrique permet d’injecter
numériquement des faisceaux de Bessel monochromatique avec une précision raisonnable.
Nous vérifions maintenant que l’injection se fait correctement en utilisant une impulsion
et un développement limité a I'ordre zéro (voir paragraphe .

Nous injectons ici un faisceau de Bessel impulsionnel d’ordre 0, polarisé principalement
selon x, et focalisant dans du saphir ou I'indice de réfraction est n = 1,76 a A\g = 0,8 pm.
L’angle conique dans le vide du Bessel sera § = 25° (soit 6, = 13,9° dans le saphir).
Concernant l’aspect temporel, le temps ¢y est fixé a 250 fs, ce qui correspond a un

maximum d’amplitude sur 'axe z a l'instant t.x = to + % = 335.8 fs. Dans la
suite du manuscrit, les temps seront toujours mesurés par rapport a l'instant ¢,,,x. Par
ailleurs, la demi-largeur a 1/e du profil d’amplitude 7¢ est fixé a 84,9 fs ce qui correspond
a une largeur totale a mi-hauteur en intensité de 7q v21In2 = 100 fs.

Notons finalement quelques changements par rapport au dispositif numérique de la section
6.3.1] Le pas Ax est choisi tel que 23: = 26, soit Az =~ 18,0 nm. Le nombre d’échantillons
dans la direction z est donc IV, = 26. Le pas spatial est choisi de fagon a ce que la taille de la
boite permette de réaliser une injection convenable et de facon a ne pas dépasser les 12 GB

de mémoire de la carte GPU Nvidia K40 stockant les variables et les données sauvegardées.

A la fin de la simulation avec la PSATD, nous tracons les résultats numériques et
analytiques a différents instants sur la figure [6.5
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FIGURE 6.5 — Comparaison des champs numériques et analytiques. Cas d’un Bessel im-

pulsionel d’ordre 0, polarisé en z, \g = 0,8 pm et n = 1,76. (a) |Ex|/Ex & t = —85,3 fs,

(b) |E,|/Ex At = —87,2 fs, (c) |Exl/Ex a t =0 fs, (d) |E,|/Ex &t = 1,9 fs, (e) | Eyl/Ex

at=2=85,31s, (f) |E,|/Ex at=—872fs.

L’erreur numérique au niveau de la position du premier zéro de Ey est de 2,4% a¢t =10
et 2,56% a t = —85.3 fs. Le contraste entre le lobe central et le premier lobe extérieur de
E, montre une erreur de 11% a ¢t = 0 et de 10% a t = —85, 3 fs. Le rapport d’amplitude
maximale entre les composantes Fy et F, est de 5% autour de ¢ = 0 et de 8% proche de
t = —85 fs. Par ailleurs, les résidus numériques de la composante Ey nulle en théorie (non
affichée) sont inférieurs & 5 x 1076.

L’accord entre la solution numérique et théorique pour un faisceau de Bessel impul-
sionnel est raisonnable (=~ 10% en terme de contraste et ~ 2% au niveau de la position
des zéros) sur une large gamme temporelle (>170 fs). Les solutions obtenues sur la figure
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sont satisfaisantes pour réaliser des simulations d’interaction Bessel/ diélectriqueﬂ
Nous avons remarqué a travers diverses simulations numériques que les résultats numé-
riques étaient de meilleure qualité pour des angles coniques forts et pour une antenne plus
épaisse. Nous avons trouvé des comportements similaires a ceux obtenus avec la FDTD
dans la référence [197].

6.4 Simulation de l’interaction Bessel/diélectrique

Maintenant que l'injection de faisceaux de Bessel impulsionnels est possible avec la
PSATD, nous pouvons commencer & étudier I'interaction entre ces derniers et un matériau
diélectrique. Nous avons réalisé une centaine de simulations numériques d’interaction
Bessel/diélectrique en résolvant le systeme d’équations de la section avec le code
PSATD/Hydro. Nous allons donner dans cette section les premiers comportements
identifiés dans ce début d’étude.

Le diélectrique de I'étude est du saphir en phase o (m} = 0,4m. [(7], Uy = 10 eV
[120]). La masse des trous sera toujours celle des trous légers du saphir (mj, = 0,4m,),
sauf quand nous écrirons explicitement que nous prennons la masse des trous lourds
(m} = 7,5me). La densité initiale d’atomes est ng = 2,35 x 10*? cm™3 [198]. Comme
énoncé dans le chapitre 2, nous négligeons I'anisotropie de I'indice optique du saphir pour
simplifier le probléme : n = 1,76 & A\p = 0,8 pm.

Dans les simulations, lorsque l'ionisation est incluse, le taux de photoionisation est
calculé a partir de la relation , et les taux d’ionisation par impact pour les électrons
et les trous seront calculé & partir de ’expression . Les taux de collision avec les
phonons, et électrons/trous seront donnés.

Les caractéristiques des faisceaux de Bessel impulsionnels utilisés dans les simulations
sont les suivantes : polarisation selon z, ordre m = 0, angle conique 6 = 25° (soit
0 = 13,9° dans le saphir) et une largeur totale & mi-hauteur du profil temporel gaussien
en intensité de 100 fs. L’intensité maximale Iy,x atteinte par le faisceau de Bessel en
I'absence de plasma variera de 4 x 102 W/cm? & 4 x 10'* W/cm? dans les simulations
numériques.

La fenétre numérique pour la PSATD (pour les champs) est identique a celle de la
section : Ny = Ny = 460 et N, = 26. Par ailleurs, nous définissons pour le solveur
fluide une fenétre de calcul plus réduite. En effet, il est raisonnable de penser que le
plasma sera généré essentiellement au niveau du lobe central (et éventuellement sur les
premiers lobes latéraux). Nous prendrons donc les parametres suivants pour le solveur
fluide : Nyp = Nyp = 289 et N,p = 26. Cette fenétre plus réduite est centrée au milieu de
celle du solveur PSATD dans le plan (z,y). Cette technique avec une grille plus petite
pour le solveur fluide présente deux avantages : (1) il n’y a pas de risque de génération de
plasma a l'intérieur et a 'extérieur de l'injecteur (2) elle diminue les besoins de ressources
en mémoire et en temps de calcul.

4. Notons d’ailleurs qu’expérimentalement le contraste entre les lobes n’est pas rigoureusement celui
attendu, la précision numérique obtenue ici est donc largement suffisante.



136 CHAPITRE 6. SIMULATION DE L’INTERACTION BESSEL/DIELECTRIQUE

Dans les directions z et y, les conditions aux limites du solveur LW3 sont des bords ouverts
déja discutés dans la section alors qu’une condition aux limites périodiques est utilisée
dans la direction z. Le pas spatial est fixé tel que 2—2 = 26, soit Az = Ay = Az ~ 18,0 nm.
Le pas temporel At est tel que wigt = 50 soit At =~ 53,3 as. Par ailleurs, 'antenne a les

mémes parameétres géométriques que dans la section [6.3]

Dans les sections suivantes, nous allons donner les comportements importants relevés
lors de la série de simulations numériques d’interaction Bessel/diélectrique.

6.4.1 Réflexion totale

Un effet important des charges libres d’un plasma est de réduire la permittivité du
milieu dans lequel les ondes électromagnétiques se propagent. Dans notre cas, cela signifie
que l'onde injectée dans le diélectrique non perturbé se propagera normalement jusqu’a
atteindre une région dans laquelle la génération de plasma se fera : un phénomeéne de
réflexion peut avoir lieu. Il est donc important de considérer ce probleme et de voir
comment il impacte la propagation des faisceaux de Bessel dans nos expériences. Pour
cela nous allons rappeler deux notions déja abordées dans la section [5.1.2] celle de densité
critique et celle de point tournant.

La densité critique n. d’un plasma est la densité de porteurs libres pour annuler la per-
mittivité d’'un matériau. Dans notre ou plusieurs types de porteurs existent, la permittivité
du matériau en présence de plasma s’écrit [109] :

2 1 1
€= e — e T (6.28)
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wo

La densité critique s’exprime donc comme :
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(6.29)

Ne =

ou par analogie entre leur approche et la ndtre, v, peut étre associé a notre terme de
collision élastiqueﬂ Ubie + Vep, €t U & Vpih + Vhp.-

La notion de point tournant est issue de l'optique géométrique et correspond dans un
plasma inhomogeéne a la position pour laquelle une onde transverse subi une réflexion
totale. Dans notre cas, les composantes en ondes planes d’un faisceau de Bessel sont
réparties sur un cone d’angle au sommet égal & 0y,. L’angle d’incidence sur un plasma a
symétrie axiale sera donc égal a O, = § — 0. La densité ngy pour laquelle le plasma est
totalement réfléchissant s’écrit alors :

Nt = Ne €082 Oppe = N sin® 0 (6.30)

5. La permittivité de notre milieu est en réalité plus complexe du fait que notre modele prenne en compte
des phénomeénes de non-neutralité, ou encore des effets de transport, mais cela ne sera pas contraignant
pour I'analyse de cette section.
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Pour fixer les idées, nous avons réalisé une simulation avec un plasma pré-existant, dont
la coupe (z,y=0,2=0) de sa densitélﬂ est tracée en bleue sur la figure

20 X]()’g
15 =10 | | x
—— Densité intiale
————— Fluence 3.5
3 ~
10 - Pc_ _________________________ (\l;
“ 25 2
lax)
8 , S
)
= \ 1.5 5
50 K I 5
| B
:PL:;:__________ RV
0 ' ' 0
‘3 ‘2 2 3
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FIGURE 6.6 — Coupes (z, y=0,2=0) de la densité électronique initiale (ligne continue bleue)
et de la fluence numérique en fin de simulation (tirets pointillés rouges). Les pointillés noirs
représentes les niveaux de la densité critique n. = 1,08 x 10?! cm™ et de la densité au
point tournant ny = 0,06 x 10%! cm™3.

De facon & mieux mettre en évidence l'effet de réflexion totale, nous avons supprimé

dans cette simulation les phénomenes d’ionisation et nous avons fixé des fréquences de
collision tres inférieures a la fréquence de 'onde optique : Vi +Vep = Vhin +Vnp = 0,05 fs—1
et vop = 0 fs~!. (La simulation de la figure a été effectuée avec faisceau de Bessel
d’ordre m = 0 avec une intensité maximale Iy = 4 x 10'2 W/ cm?, soit deux ordres de
grandeur en dessous des intensités utilisées expérimentalement pour obtenir les canaux
de la figure .
Nous avons également représenté en pointillés rouges sur la figure la coupe
(x,y=0,2=0) de la distribution de fluence dont I'intégration est réalisée sur les 510 fs de
la simulation numérique. Nous remarquons que la distribution de fluence est quasi-nulle
dans tout le plasma, exceptée sur les bords ol un pied évanescent semble pouvoir pénétrer
sur une centaine de nanometres. Le phénomene de réflexion totale limite donc fortement
le dépot d’énergie au sein méme du plasma.

La densité du point tournant est tres faible dans le cas étudié a cause de la faible valeur
de I’angle conique des faisceaux de Bessel dans le saphir (6, = 13,9°), et compte tenu des
faibles masses effectives des électrons et des trous (0,4m,). Dans le cadre de cette simu-
lation, deés que la densité du plasma d’électrons/trous atteint 0.2% de la densité d’atomes
ng, le faisceau de Bessel est réfléchi. Ce phénomene de réflexion totale est particulierement
restrictif pour 'absorption des faisceaux de Bessel a angle conique faible. Nous verrons
dans la section [6.4.7] qu’il empéche les zones de forte intensité du faisceau de Bessel de se
former, et freine la densification du plasma méme lorsque les taux d’ionisation sont forts.
Cependant, dans la section [6.4.7 nous verrons que 'effet des collisions tend & augmenter
la valeur de la densité critique et donc de celle au point tournant, comme cela est indiqué
par ’équation ((6.29)).

6. Le plasma initial est & symétrie circulaire et est invariant dans la direction z. Par ailleurs, la densité
de trou est initialement égale a la densité électronique.
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6.4.2 Transport pondéromoteur

Nous allons maintenant augmenter l'intensité du faisceau optique pour observer le
transport pondéromoteur discuté dans la section L’intensité maximale du faisceau
de Bessel est maintenant Iy, = 4 x 101 W/ cm?.

Nous réalisons a nouveau une simulation avec un pré-plasma de facon a isoler l'effet
pondéromoteur des effets d’ionisation. Nous considérons dans une premiere simulation un
plasma avec les fréquences de collision suivantes : Vpie + Vep = Upin + vhp = 0,1 fs~1 et
Ven = 1 fs™ 1.

Sur la figure (a), nous avons représenté la coupe (z,y=0,2=0) de la densité initiale (en
bleue) et la coupe de la densité finale apres passage du faisceau de Bessel impulsionnel
(pointillés rouges). Nous pouvons observer sur cette figure une compression du profil de
densité du plasma. Cette compression est la conséquence de la force pondéromotrice de
I’équation exercée par le faisceau sur le plasma. Nous avions vu dans la section
que cette force dépend directement des gradients du champ (VE?), qui s’avérent
suffisamment importants dans cette simulation pour induire du transport pondéromoteur,
et ainsi comprimer le plasma au centre.

Nous avons représenté les mémes coupes pour la densité de trous sur la figure (b), et
nous observons des comportements similaires a ceux de la densité électronique.

(a) (b)
x 10°! | | x107! |
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FIGURE 6.7 — (a) Coupes (z, y=0,2=0) du profil de densité électronique initial (ligne bleue)
et final (pointillés rouges). (b) Coupes (z,y=0,2=0) du profil de densité de trous initial
(ligne bleue) et final (pointillés rouges).
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Nous avons réalisé une seconde simulation numérique avec des fréquences de collision
plus fortes : Ve + Vep = Vhin + vhp = 1 fs™1 et vop, = 1 fs~1. Le résultat est affiché sur la
figure a) ol nous pouvons remarquer que la compression du profil de densité est tres
réduite par rapport a celle observée sur la figure (a).

@) x 107! | | ®) 10%! |
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FIGURE 6.8 — (a) Coupes (z, y=0,2=0) du profil de densité électronique initial (ligne bleue)
et final (pointillés rouges) dans un plasma avec des fréquences de collision avec les phonons
fortes. (b) Coupes (z,y=0,2=0) du profil de densité électronique initial (ligne bleue) et
final (pointillés rouges) lors d’une simulation avec les trous lourds du saphir.

La force pondéromotrice communique aux fluides une vitesse moyenne dirigée vers
le centre. Les phénomenes de collision avec les phonons ont tendance a convertir cette
vitesse moyenne en vitesse aléatoire (thermique), et ainsi s’opposer a ce phénomene.
Il s’en suit que lorsque la fréquence de collision avec les phonons est de l'ordre de
la fréquence optique, le transport pondéromoteur est fortement affaibli aux intensités
optiques étudiées. Concernant les collisions électron/trou, elles s’opposent moins au
transport que celles avec les phonons (électrons/phonons et trous/phonons) puisqu’elles
induisent un transfert du flux de quantité de mouvement entre le fluide d’électrons et le
fluide de trous qui convergent tous deux au centre. Ce phénomene tend donc a conserver
I'existence de ce flux convergent engendré par la force pondéromotrice.

Nous avons réalisé une troisieme simulation en prenant la masse des trous lourds
du saphir (mj = 7,5m.) et en reprenant les mémes fréquences de collision que celles
ayant permis d’obtenir la figure [6.7[(a). Le résultat est affiché sur la figure [6.8(d) ot nous
remarquons que le transport pondéromoteur est plus faible que sur la figure (a). Ce
comportement est en accord avec 1’équation qui stipule que la force pondéromotrice
est inversement proportionnelle a la masse. Ainsi, dans cette simulation, les trous lourds
se déplacent plus lentement que les électrons de conduction (mj = 0,4m.), et cela
engendre une force coulombienne de rappel importante deés que les électrons tendent a
s’éloigner des trous lourds via la force pondéromotrice. Ce phénomeéne de rappel réduit
considérablement la compression du plasma.

Pour conclure, lorsque les trous de valence ont une masse effective faible (typiquement
mi = 0,4m.), le transport pondéromoteur peut jouer un rdle non négligeable dans la
distribution du dépét d’énergie dans le diélectrique. Nous avons montré ici une étude
avec un plasma pré-existant, mais la force pondéromotrice peut étre réduite lorsque les
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phénomenes d’ionisation sont inclus. En effet, 'ionisation tend a réduire ’amplitude des
champs et donc des gradients, limitant ainsi I'effet de transport.

6.4.3 Absorption résonnante

Rappelons que des phénomenes de résonance apparaissent lorsque les ondes polarisées
TM atteignent les points ou la densité des plasmas est égale a la densité critique (cf
paragraphe . Nous cherchons ici a comprendre 'effet des ces phénomenes résonnants
sur les effets pondéromoteurs ainsi que d’ionisation.

6.4.3.1 Effets pondéromoteurs

Nous reprenons pour ici les résultats de la simulation numérique de la section [6.4.1] qui
portait sur le phénomeéne de réflexion totale sur un plasma pré-existant. Nous affichons
sur la figure 6.9 des coupes (x, y=0,2=0) de la densité électronique initiale (courbe bleue),
de la densité a t = 109, 5 fs (pointillés bleus) et de la valeur absolue de Eyx a t = —13,1 fs.
Nous tragons a nouveau en pointillés noirs la position de la densité critique et de la densité
au point tournant.
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FIGURE 6.9 — Coupes (z,y=0,2=0) de la densité du plasma initiale (ligne continue bleue),
at = 109,5 fs (pointillés bleus) et du champ numérique a t = —13,1 fs (ligne continue
rouge).

Nous pouvons remarquer sur la figure un pic de résonance dans la région de la
densité critique. Nous avons observé (non montré ici) que ce pic était absent dans la coupe
y (direction orthogonale & la direction polarisation du faisceau), et que 1’onde caractérisant
ce pic a un caractére longitudinalﬂ Ce pic de résonance correspond donc a une onde plasma
excitée a travers le phénomene d’absorption résonnante discuté dans la section

D’autre part sur la figure nous observons une modification du profil de densité au
niveau de la région de la densité critique. Nous avons conclu que 'onde plasma excitée

7. Nous avons séparer dans I’espace de Fourier spatial le champ en deux composantes, une longitudinale
k- (k-E") et une transverse E* — k - (k- E"), ou k est le vecteur des fréquences spatiales. Nous avons
remarqué qu’au niveau de la résonance le champ est de nature longitudinale.
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présente des gradients de champ importants, qui induisent du transport pondéromoteurlﬂ
(méme pour une onde longitudinale [81]).

Nous soulignons finalement que dans cette simulation numérique, I'intensité du faisceau
n’était pas suffisante (Iyax = 4 x 102 W/cm?) pour comprimer le plasma comme
c’était le cas dans la section précédente. Cependant, méme a ces niveaux d’intensité, les
gradients de densité de 'onde plasma sont suffisamment forts pour induire du transport
pondéromoteur au niveau de la densité critique.

L’excitation de 'onde plasma a lieu uniquement dans la direction de polarisation z,
et engendre ainsi des modifications du profil de densité différentes dans les directions x et y.

Pour conclure cette section, nous avons mis en évidence 'effet de transport pondéromo-
teur induit par 'onde plasma lors de I'interaction Bessel/diélectrique. Nous I’avons montré
dans un plasma pré-existant, mais une telle amplification de la résonance n’est pas tou-
jours possible lorsque les taux de collision avec les phonons sont conséquents (= 101° fs~1)
ou méme lorsque les phénomeénes d’ionisation sont inclus. En effet, ces derniers générent
des variations de densité dans le temps, et donc des variations de la position de la densité
critique. La conversion d’énergie vers l'onde plasma s’opere donc en plusieurs positions
différentes dans le plasma, réduisant ainsi 'amplitude créte de celle-ci, ainsi que les effets
pondéromoteurs sous-jacents.

6.4.3.2 Effets sur ’ionisation

Nous avons vu dans la section précédente que ’onde plasma excitée peut induire une
anisotropie du profil de densité par transport pondéromoteur. Nous allons voir ici un
autre type d’anisotropie générée par cette méme onde.

Nous avons tracé sur la figure des coupes z et y de |Ex| a t = 2,85 fs en vert, et
de la densité électronique en fin de simulation en bleue[l]

8. Remarque : L’effet pondéromoteur de la résonance était quasi-nul sur la figure a cause des taux
de collision plus fort dans la simulation. La résonance n’a pu pu s’amplifier comme sur la figure suite
a un amortissement plus rapide.

9. Nous avons obtenus cette figure a partir d’une simulation prenant en compte la photoionisation et
I’ionisation par impact. Le taux d’ionisation par impact est celui de la prochaine section avec T = 6,7, et
I'intensité maximale de 'impulsion sans le plasma est Inax = 10 W/cm2.
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FIGURE 6.10 — Coupes (x,y=0,2=0) et (z=0,y,2=0) de la densité électronique & tgn, =
176,2 fs (lignes bleues), et de |Ex| a t = 2,85 fs (lignes vertes).

Nous remarquons que le plasma est plus étroit dans la direction de polarisation z que

dans la direction orthogonale y (typiquement 400 nm de diameétre dans la direction z a
ne = 0,5 x 102! em™3 contre 800 nm dans la direction ).
Nous avons deux explications concernant cette anisotropie du profil de densité. (1) La
résonance induit des valeurs de champs différentes dans les directions = et y et donc des
taux d’ionisation différents dans les deux directions. (2) D’apres la référence [199] et [200]
la croissance du champ dans un nano-plasma est plus forte dans la direction orthogonale
a la direction polarisation que dans cette derniéreEL favorisant ainsi ’ionisation dans la
direction y.

Pour conclure, nous avons mis en évidence I'importance de bien modéliser les ondes plas-

mas dans les problemes d’interaction Bessel/diélectrique. En effet, lorsque les conditions
favorisent I’excitation de ces ondes, des anisotropies du profil de densité non négligeables
du plasma peuvent étre observées.
La prise en compte des ondes plasmas dans les modeles impose de ne pas faire ’hypothése
de neutralité (ne = ny), puisque par définition une onde plasma est une onde longitudinale
caractérisée par une séparation de charge : ne # ny. Le champ généré par la séparation de
charge est décrit par ’équation de Maxwell-Gauss V-, E = qe”ej% qu'il est important
d’intégrer pour décrire un champ longitudinal.

6.4.4 Gradients du profil de densité

Nous avons remarqué dans la série de simulation numérique que les profils de densité
sont fortement dépendants des parametres choisis pour l'ionisation par impact.

Le taux d’ionisation par impact de Keldysh est déterminé a partir I’équation (|6.31))
(correspondant & 1’équation (3.15)) du chapitre 3).

T=2
0 pour F, < Et

10. valable méme pour un plasma sous-critique.
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avec

2\ 2 x A2 A2
af =L Tefely (6.32)
dm ) e2n3(1 + 2773)3/2

La valeur de ce taux est difficile a calculer précisément. D’une part, les intégrales de
recouvrement A. et A, sont complexes a calculer, et les méthodes de calcul utilisées meénent
parfois & des valeurs tres différentes (variant de 0,01 a 0,38 pour GaAs) [44]. D’autre
part, le taux d’ionisation par impact peut évoluer avec un exposant Y différent de celui
donné par la formule d’ionisation par impact de Keldysh (T = 2). En effet, cette derniere
stipule une dépendance quadratique entre ce taux et 1’énergie des particules FE., mais
d’autres références ont montré qu’il peut évoluer dans du quartz a la puissance 6,7 ou
voire exponentiellementm [121]. Par exemple, dans le diamant, les calculs sur la structure
de bande complete ont montré que le taux d’ionisation par impact pouvait étre approximé
avec une bonne précision avec une évolution a la puissance 4,5 [201].

Nous avons fait ici une étude en faisant varier I’exposant Y. L’intensité maximale dans
les simulations est Iyjayx = 1014 W /cm?. Nous affichons sur la figure des coupes x et
y de densités électroniques a tgna = 176, 2 fs issues de ces simulations.
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FIGURE 6.11 — Coupes (z,y=0,2=0) et Y de la densité électronique finale lors des simula-
tions avec une valeur d’exposant Y = 6,7 (lignes continues) et T = 2 (pointillés).

Les lignes pointillées correspondent a la simulation avec T = 2 alors que les lignes
continues correspondent a celle avec T = 6, 7. Par ailleurs, nous notons que la constante
af n’était pas la méme pour les deux simulations, mais cela n’est pas contraignant pour le
point discuté dans cette section. Le grand nombre de simulations réalisées nous a montré
que les gradients du profil de densité sont plus importants lorsque ’exposant T augmente
(comme c’est le cas sur la figure , puisque induits par une non-linéarité plus forte.
Cette augmentation des gradients de densité vont de paire avec des effets de résonance
accruSE engendrant ainsi une anisotropie plus forte du profil de densité. Cela est visible
sur la figure [6.11] ot les écarts entre les coupes x et y sont plus forts dans la simulation
avec T = 6,7 que dans celle avec T = 2.

11. Les auteurs de cette référence ont étudié le taux d’ionisation par impact déclenchée par les trous,
mais ce type d’évolution non quadratique peut étre également vraie pour ’ionisation par impact déclenchée
par les électrons de conduction.

12. Le facteur de conversion en énergie est plus important puisque la distance entre le point tournant et
le point critique se voit réduite.
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Pour conclure, lorsque le coefficient d’ionisation par impact est faiblement non-linéaire
(par exemple T = 2), le phénomeéne d’absorption résonnante est modéré.

6.4.5 Température du plasma et limite quantique

Nous allons maintenant étudier I’évolution de la densité et de la température du
plasma en fonction du taux d’ionisation par impact.

Dans la série de six simulations numériques a venir, nous fixons les fréquences de
collision & : Vpie + Vep = Vhih + Vhp = 1 fs~! et ven = 0. De plus, 'intensité maximale du
faisceau de Bessel est Iy = 1014 W/ cm?.

Nous avons relevé pour six valeurs différentes de coefficient d’impact o, la température
électronique maximale du plasma sur 'axe z ainsi que la densité maximale du plasma
atteinte durant la simulation. Nous avons représenté ces données sur la figure [6.12
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FIGURE 6.12 — Température maximale (tirets bleus) et densité maximale (pointillés rouges)
pendant les simulations en fonction du taux d’impact aof.

Nous remarquons qu’en régime de photoionisation (c’est-a-dire lorsque af — 0) la
température électronique est haute (= 200 eV), alors qu’elle est d’une dizaine d’eV lorsque
I'ionisation par impact devient eﬁ'ectiveEl Cette diminution de la température s’explique
par le fait que lorsque le coefficient d’impact augmente, les particules énergétiques ont
une plus grande probabilité d’ioniser par impact, et donc de voir leur énergie réduite au
profit de la création d’une particule froide.

Nous revenons alors sur la discussion de la section [2.2.2] oit nous avions vu que lorsque
la température est inférieure & 10 eV, la limite quantique est presque atteinte puisque la
longueur d’onde thermique de De Broglie est du méme ordre de grandeur que la distance
entre les particules. Ainsi, dans les simulations d’interactions Bessel /diélectrique dominées
par lionisation par impact, la limite quantique peut étre atteinte, et une description

13. Cette remarque est valable pour la température des trous puisque leur masse effective est ici similaire
a celle des électrons de conduction.
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quantique du plasma peut s’avérer nécessaire.

Nous revenons maintenant sur la figure pour commenter la courbe rouge repré-
sentant la densité maximale du plasma en fonction du taux d’ionisation par impact. Nous
observons qu’elle tend & saturer & 2 x 102! ¢cm™3 méme lorsque le coefficient d’ionisation
par impact devient fort. Nous expliquons cela a travers le phénomene de réflexion totale
discutée dans la section : lorsque le faisceau ne peut plus pénétrer dans le plasma, il
ne peut plus ioniser les zones denses et va plutdt ioniser des régions plus éloignées de ’axe
z. Nous avons illustré cette remarque avec la figure [6.13| ot les profils de densité électro-
nique en fin de simulation ont été tracés pour deux valeurs du taux d’ionisation par impact
différentes. Nous observons bien une différence de densité entre ces deux simulations plus
importante hors axe (|| ~ 0,7 pm) plutét qu’au centre du plasma.
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FIGURE 6.13 — Coupe (x,y=0,2=0) de la densité électronique du plasma a tgn,; = 176, 2 fs
pour des taux d’ionisation par impact af = 0,002 fs~! (ligne continue bleue) et af =
0,02 fs~! (tirets-pointillés rouges).

Pour conclure, le phénomeéne de réflexion totale freine la densification du plasma lors
des interactions Bessel/diélectrique. Méme lorsque les diélectriques présentent des taux
d’ionisation par impact importants, il n’est pas évident d’atteindre des densités supérieures
a 2 x 10%! cm™3. Ce niveau de densité représente une inversion de population de I'ordre
10%, et il serait intéressant de mener une étude complémentaire pour connaitre I’état de la
structure de bande avec un tel taux d’inversion. Ce questionnement est important méme a
nos échelles de temps puisque d’apres la référence [202], des transitions de phase peuvent
avoir lieu sur des échelles de temps de 'ordre de quelques centaines de femtoseconde.

6.4.6 Transport par gradient de pression

Les effets de transport ne sont pas seulement diis aux effets pondéromoteurs des
champs, mais ils peuvent étre induits par des forts gradients de pression.

Dans la simulation numérique que nous avons réalisée, les fréquences de collision
avec les phonons sont faibles pour mettre en évidence ce phénomene de transport :
Ubie + Vep = Vbih + Vhp = 0,01 fs~!. Par ailleurs, la fréquence de collision électron /trou
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Ven est calculée avec la relation (3.3]). L’intensité maximale du faisceau de Bessel est
Intax = 10 W /cm?.

Le profil de densité généré a t = 24,2 fs est affiché en bleu sur la figure [6.14] Nous
avons également tracé en pointillés rouges le profil de densité en fin de simulation (tgna =
176,2 fs).
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FIGURE 6.14 — Coupes (z,y=0,2=0) de la densité électronique du plasma a t = 24,2 fs
(ligne continue bleue) et & tgna = 176,2 fs (pointillés rouges). Les lignes noires décrivent
le profil de densité a des instants intermédiaires.

Cette figure permet de mettre en évidence qu'une expansion du profil de densité dans
le temps a eu lieu. C’est un phénomene de transport qui est a l'origine de ’expansion
du plasma, et nous avons remarqué que les gradients de pression sont suffisamment
importants ici pour induire du transportlﬂ (sur 500 nm, la température varie de plusieurs
Vs et la densité de 2 x 10?! cm™3). Dans les équations de conservation de la quantité de
mouvement des fluides, le terme Vp tend a homogénéiser la pression au sein du plasma
et communique ainsi du mouvement aux particules fluides. Les faibles masses effectives
des électrons et des trous ont favorisé cette mobilité du plasma. Comme pour le transport
pondéromoteur, il a pu étre observé (non montré ici) que le transport par gradient de
pression est réduit par les phénomenes de collision avec les phonons (lorsque les temps de
collision avec les phonons sont de l'ordre du temps de transport, ce dernier est affaibli).

Le transport par gradient de pression peut donc avoir lieu dans les interactions Bes-
sel/diélectrique. Ce transport peut opérer sur des centaines de nanometres, et étre ainsi
non négligeable dans les plasmas nanométriques.

14. Entre les deux instants de la figure il y a seulement une augmentation de 7% de la densité
totale liée & I’ionisation : ’ionisation était donc quasiment terminée a t = 24, 2 fs. Le transport est donc le
phénomene expliquant la modification de profil puisqu’il n’y a pas de phénomeéne de recombinaison dans
la simulation.
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6.4.7 Distribution de fluence

Le distribution de fluence est un diagnostic expérimental accessible et non ambigu.
Nous allons donner ici des informations qui peuvent aider a caractériser un plasma a
partir de la mesure de cette derniere.

Nous avons réalisé ici des simulations numériques avec un faisceau de Bessel d’intensité
maximale Iy = 2 x 101 W/ch. Une premiére simulation sans plasma a fourni la
distribution de ﬂuenceEl intégrée sur les 510 fs de la simulation en (z,y, 2 = znay) (figure
6.15(a)). Au passage, nous calculons cette énergie totale de 'impulsion en faisant l'intégrale
de la fluence dans le plan (z, y) : nous obtenons 0,44 1J. C’est en accord avec une intégration
analytique ol nous avons obtenu 0,46 pJ. L’écart de 4% est du méme ordre de grandeur
que celui observé entre les champs numériques et analytiques dans la section [6.3.3
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FIGURE 6.15 — Coupes (x,y, 2 = zmax) de la fluence numérique du faisceau de Bessel (a)
sans plasma (b) avec un plasma présentant des taux de collision d’environ 1 fs~! (c) et
un plasma présentant des taux de collision supérieurs & 10 fs~!. (d) Coupes z des fluences
des figures (a), (b) et (c).

Nous avons ensuite réalisé une simulation avec un plasma présentant des taux de

15. Sur cette figure, nous avons volontairement mis a zéro les points en dehors de l'injecteur & zéro de
fagon a calculer précisément 1’énergie totale du faisceau qui interagira avec le futur plasma.
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collision d’environ 1 fs~!. Le profil de fluence est affichée sur la figure b), et permet
de calculer 'absorption de ’énergie du faisceau par le milieu : 43,7%. En comparaison
a la figure (a), nous remarquons sur cette figure un brouillage des zéros due au
phénomene de réflexion totale discutée dans la section qui a tendance a décaler
la position des zéros du faisceau de Bessel lorsque la densité du plasma varie dans le temps.

Nous avons fait une troisiéeme simulation avec des taux de collision supérieurs a
10 fs~!, et nous avons affiché le profil de fluence sur la figure (c) Nous avons
également résumé sur la d) les coupes x des différentes distributions de fluence
des trois simulations. Nous remarquons que la position des zéros est peu brouillée dans
cette troisieme simulation avec des taux de collision supérieures & 10 fs~!. Nous voyons
que la fréquence de collision est suffisamment importante pour que la densité n. de
I’équation et donc la densité ny de I’équation soient grandes. Typiquement,
avec un taux de collision de l'ordre de 2 x 10 fs~!, la densité au point tournant est
ne = 4,5 x 102! ¢cm™3, facilitant ainsi la propagation du faisceau de Bessel dans le
plasma. Nous notons finalement que cette figure correspond a une absorption de 42,5%
de I’énergie du faisceau incidentﬂ Dans la deuxieme simulation, ’absorption de I’énergie
était principalement liée aux collisions élastiques alors que dans la troisiéme simulation
elle est principalement liée a ’ionisation.

Pour conclure, les collisions avec les phonons et les collisions électron/trou ont tendance
a rehausser la valeur de la densité du point tournant, facilitant ainsi la formation du lobe
central du faisceau de Bessel. Les positions des zéros du profil de fluence sont alors proches
de celles de la figure sans plasma. Cette remarque peut avoir intérét pour estimer ’ordre
de grandeur des taux de collision expérimentaux.

6.5 Comparaisons avec les résultats expérimen-
taux

Le travail présenté dans ce manuscrit a pour objectif de servir de support pour réaliser
des comparaisons entre les comportements observés dans les simulations numériques et les
données expérimentales.

6.5.1 Ellipticité des dommages

Des dommages expérimentaux dans du saphir a partir d’impulsions d’énergie 1 1nJ mises
en forme de faisceaux de Bessel Jy d’angle conique 26° (soit 14,6° dans le saphir) ont été
réalisés au sein de notre équipe. La largeur totale a mi-hauteur en intensité des impulsions
expérimentales est 120 fs. Les images au microscope a balayage électronique du profil (z,y)
de la surface de sortie des nano-canaux obtenus dans I’échantillon de saphir sont affichées
sur la figure pour différents états de polarisation (la direction de polarisation est
indiquée par des fleches).

16. Remarque : un taux de collision trés fort n’est pas forcément synonyme d’absorption tres forte. C’est
lorsque le taux de collision est proche de la fréquence optique que I’absorption est la plus forte [51]
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FIGURE 6.16 — Coupes (x,y) de la surface de sortie des nano-canaux obtenus dans 1’échan-
tillon de saphir a partir d’impulsions de 1 pJ.

Nous observons d’une part sur cette figure des dommages elliptiques lorsque la polarisa-
tion du faisceau de Bessel est linéaire, et d’autre part des dommages circulaires lorsqu’elle
est circulaire (cas affiché au centre de la figure . De plus, cette ellipticité suit direc-
tement I'état de polarisation du faisceau, et le petit axe de l'ellipse est toujours dans la
direction de polarisation. Le rapport entre le grand axe de l'ellipse (= 1,59 pm) et le petit
axe (=~ 1,08 pm) est typiquement de 1,47.

Cette ellipticité observée va dans le méme sens que les résultats numériques discutés dans
la section [6.4.3] sur 'absorption résonnante. En effet, nous avions obtenus sur la figure [6.10]
des plasmas numériques plus larges dans la direction orthogonale que dans la direction de
polarisation. Le rapport entre les largeurs a mi-hauteur du profil de densité des coupes x
et y numériques était typiquement 0,62 pm/0,45 pm=1,37.

Nous avions cependant remarqué que la largeur du profil du plasma généré est tres dé-
pendant du taux d’ionisation par impact. Méme si la comparaison quantitative ne conduit
pas jusqu’a présent a des valeurs identiques entre les largeurs des nano-canaux et celle
du plasma numériqueEI7 nous avons tout de méme un bon accord qualitatif (méme forme
elliptique du plasma et méme orientation par rapport a la polarisation).

6.5.2 Distribution de fluence

Nous nous penchons maintenant sur les distributions de fluence expérimentales et nu-
mériques. Les distributions de fluence pour les mémes impulsions que dans la section
précédente ont été relevées expérimentalement. Les résultats pour deux régimes (linéaire
et avec des impulsions de 1 pJ) pour différents états de polarisation sont affichés sur la

17. Bien évidemment, entre le plasma et le dommage final, la valeur de ellipticité peut changer, mais
nous nous attendons pas a une modification de I'orientation.
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figure [6.17]
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FIGURE 6.17 — Coupes (z,y) des distributions de fluence expérimentales dans le saphir
en régime linéaire (colonne de gauche) et pour des impulsions Jy de 1 pJ (colonne de
droite). L’angle de ’état de polarisation par rapport a I’axe y est donné en degré sur les
images, excepté lorsque la polarisation est circulaire. Les distributions sont normalisée au
maximum de fluence présent chacune des images.

Nous observons tout d’abord sur la figure que la distribution expérimentale
de fluence est indépendante de la polarisation en régime linéaire. Cependant, pour des
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impulsions de 1 nJ, le profil de fluence montre une dépendance avec ’état de polarisation.
En effet, nous observons souvent un creux de fluence dans la direction de polarisation sur
le premier lobe latéral. Ce creux pourrait correspond & une absorption supplémentaire
dans la direction de polarisation, comme c’est typiquement le cas dans le phénomene
d’absorption résonante. Nous soulignons que la fluence ne représente que 1’énergie associée
aux champs transverses, la présence d’'un champ longitudinal (comme celui d’une onde
plasma) n’est donc pas directement détectable dans le profil de fluence. Il se pourrait que
ce creux de fluence dans la direction de polarisation soit due localement & la conversion
d’énergie d’un mode transverse vers un mode longitudinal (absorption résonnante).

Les fluences affichées sur la figure ne montrent pas le méme profil que celles de
la figure En effet, sur ces dernieres, les profils de fluence étaient quasi-identiques
dans les directions z et y alors que ce n’est pas le cas expérimentalement. Cependant,
les distributions de fluence numériques de la figure [6.15] ont été obtenues avec des taux
de collision relativement forts (> 1 fs ) ne permettant pas a la résonance de s’amplifier
fortement et de générer des anisotropies importantes. Il peut étre intéressant dans un
futur proche de relever les profils de fluence dans des simulations plus marquées par 1'effet
d’absorption résonnante.

Pour terminer, le bilan énergétique expérimental avec des impulsions Jy de 1 nJ a montré
que l'absorption totale est de 48%, soit 10% de plus que les valeurs numériques de la
section [6.4.71

Nous pouvons noter que le code que nous avons développé est stable dans le régime
de parametres qui permet des comparaisons directes avec les expériences. Ces premiers
tests montrent néanmoins qu’il est encore difficile d’obtenir un accord quantitatif avec les
expériences. Un travail d’ajustement des parametres sera nécessaire.

6.6 Syntheése du chapitre 6

Au coeur de ce dernier chapitre, nous avons présenté une méthode d’injection de fais-
ceaux de Bessel. Cette méthode est basée sur une source douce appliquée dans une antenne
a symétrie cylindrique. Elle a donné des bons résultats sur des faisceaux de Bessel d’ordre
m = 0, d’ordres plus élevés, monochromatiques et impulsionnels.

Nous avons ensuite réalisé des simulations d’interaction Bessel/saphir pour donner des
éléments de réponse a la problématique de départ. Les résultats ont montré 'importance
de prendre la dynamique des trous en compte lorsqu’ils sont légers. En effet, leur réponse
influe sur la position du point tournant, sur la position d’une éventuelle résonance, sur
le transport pondéromoteur ou encore sur le transport par gradient de pression. Nous
avons également vu 'importance de ne pas faire 'hypothése de non-neutralité dans les
plasmas nanométriques générés par faisceaux de Bessel, puisque la modélisation des ondes
plasma permet de rendre compte ’absorption résonnante qui peut induire d’éventuelles
anisotropies du plasma (par effet pondéromoteur et/ou par ionisation). Nous avons
finalement vu que la limite quantique est presque atteinte dans des régimes d’ionisation
par impact, rendant ainsi une description quantique peut-étre nécessaire.

Les données expérimentales obtenues par notre groupe dans du saphir ont montré une
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anisotropie de la coupe transverse des dommages. Cette anisotropie suit directement la
direction de polarisation du faisceau de Bessel, comme prédit par les simulations numé-
riques. Cependant, I’accord entre les simulations numériques et les données expérimentales
est incomplet jusqu’a présent, mais le modele théorique doit faire ’objet de nombreux raf-
finements sur les taux de réaction pour étre plus réaliste. En effet, ces derniers sont bien
souvent restés sous une forme simple dans ce manuscrit (constants ou valables uniquement
pour une structure de bande parabolique).



CONCLUSION

La science, c’est ce que le pére enseigne d
son fils. La technologie, c’est ce que le fils
enseigne d son papa.

- MICHEL SERRES

Nous avons développé dans ce manuscrit un modeéle théorique de calcul de dépot
d’énergie laser dans les diélectriques. Il repose sur une approche bi-fluides électrons/trous
et prend compte les phénomenes de transport, les ondes plasmas, la photoionisation,
l'ionisation par impact, les collisions électron/trou et les collisions avec les phonons. Les
étapes de dérivation et les hypotheéses de ce modele ont été données depuis une description
exacte du plasma dans les chapitres 2 et 3.

Deux algorithmes numériques ont ensuite été développés pour résoudre le systeme
d’équations du modele théorique. Le premier est basé sur une méthode PSTD pour
résoudre les équations de Maxwell, sur un schéma composite LWLFn pour intégrer la
partie homogene des équations fluides et sur un schéma de Runge-Kutta 4 pour intégrer le
terme source. Le second algorithme est relativement similaire, et suggere un remplacement
de la méthode PSTD par la méthode PSATD, et quelques simplifications portant sur
Iintégration des équations fluides. Par rapport au premier, le second algorithme est moins
dispersif, n’est pas contraint par la condition de stabilité de la PSTD, et ne présente pas
d’interpolations temporelles. Cependant, il n’est pas applicable pour un plasma localisé
au sein d’un milieu de permittivité de fond non-uniforme. Nous avons ensuite validé ces
deux algorithmes avec des tests portant sur la physiques en jeu lors des interactions
laser /plasma : modes de propagation dans un plasma tiede, absorption résonnante et
force pondéromotrice.

Apres avoir proposé une technique d’injection numérique de faisceaux de Bessel, nous
avons réalisé des simulations numériques d’interaction Bessel/saphir. Ces derniéres ont
mis en évidence la forte influence des phénomenes de non-neutralité et de transport sur
la distribution du plasma généré et sur I’absorption de 1’énergie laser. Les résultats ont
montré 'importance de prendre en compte la dynamique des trous lorsqu’ils sont légers,
puisque leur réponse influe sur la position du point tournant, la position d’une éventuelle
résonance, le transport pondéromoteur ou encore le transport par gradient de pression.
Nous avons également vu I'importance de ne pas faire 'hypothése de non-neutralité dans
les plasmas nanométriques générés par faisceaux de Bessel puisque ’absorption résonance
peut engendrer une source d’absorption d’énergie supplémentaire et des anisotropies
du plasma par effet pondéromoteur et/ou par ionisation. Par ailleurs, les données
expérimentales obtenues par notre groupe dans du saphir ont montré une anisotropie qui
suit directement la direction de polarisation du faisceau de Bessel, comme prédit par les
simulations numériques.

De nombreuses investigations supplémentaires peuvent étre réalisées avec le code
développé dans ce manuscrit. C’est par exemple le cas d’études prenant en compte
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Peffet Auger et les STEs, mais également de simulations portant sur 'influence de la
durée d’impulsion, de la longueur d’onde ou encore de 'intensité sur le dépot d’énergie
dans le diélectrique. De plus, la méthode d’injection numérique permet de modéliser
correctement des faisceaux de Bessel d’ordres supérieurs, il est alors possible d’étudier
I'interaction entre ces derniers et un matériau diélectrique. Des comparaisons avec des
données expérimentales peuvent également étre enrichissantes.

Les perspectives de raffinement du modele théorique sont trés nombreuses. Par
exemple, les phénomenes de polarisation non-linéaire comme effet Kerr et Raman ont
été négligés dans ce manuscrit, mais il est possible de les ajouter pour étendre le domaine
de validité du modele théorique et du code numérique. Autre exemple, la permittivité de
fond a jusqu’ici été considérée uniforme et isotrope, cette grandeur peut faire I’'objet d’un
travail de généralisation a des milieux d’indice non-uniforme et anisotrope.

Nous abordons maintenant des perspectives demandant un travail plus conséquent. Le
modele théorique présenté dans ce manuscrit s’applique a des matériaux a structure de
bande parabolique, et n’est donc pas valable dans bon nombre de matériaux diélectriques.
Il peut étre envisagé de modifier notre modele de transport pour le rendre valable dans
un matériau a structure de bande non-parabolique et anisotrope comme c’est le cas dans
la référence [105].

Concernant a nouveau la structure de bande, elle a été supposée ici invariante dans
le temps. Il serait cependant envisageable d’inclure une dynamique temporelle de la
structure de bande (variations temporelles du gap et des masses effectives) en fonction du
taux d’inversion de population entre la bande de valence et la bande de conduction.

Des descriptions fluides plus générales ont par ailleurs émergées ces derniéres années,
comme par exemple des systémes d’équations fluides a dix moments [203] (le modele dans
ce manuscrit est a cinq moments : un pour la densité, trois pour le vecteur vitesse et un
pour 'énergie). Ces descriptions présentent 'avantage de prendre en compte des effets
non-maxwelliens, mais ont I’inconvénient d’étre moins maniables et de demander plus de
ressource numérique que leurs prédécesseurs. Elles restent cependant plus légeres que les
descriptions statistiques et peuvent ainsi constituer une bonne alternative pour passer a
un niveau de description supérieur.

Les taux de réaction peuvent également faire I’objet de nombreux raffinements. En effet,
il sont restés bien souvent sous une forme simple dans ce manuscrit (constants ou valables
uniquement pour une structure de bande parabolique). De plus, notre méthode d’intégra-
tion des réactions d’ionisation dans notre modeéle suppose des hypotheses fortes énoncées
dans le chapitre 3, comme par exemple une distribution maxwellienne des particules créées
ou détruites. Un modele basé sur d’autres formes de distribution, et permettant de prendre
en compte ’excédent d’énergie apres I'ionisation peut étre développé.
Pour terminer, nous avons observé dans les simulations numériques du chapitre 6 que la
limite quantique peut étre atteinte lorsque I'ionisation par impact est effective. Un change-
ment d’approche, basée une description purement quantique du plasma d’électrons-trous,
pourrait étre envisagée, mais le colt en temps de calcul pourrait s’avérer rédhibitoire.
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A

RECOMBINAISONS AUGER DANS LE
MODELE FLUIDE

Nous donnons ici les termes sources décrivant les processus de recombinaison Auger
dans le modele fluide. Commencons par faire les deux considérations suivantes :

1. Le nombre de paires électron/trou recombinées par effet Auger est décrit par I’équa-
tion de taux donnée dans A. Ramer et al. [109].

2. Les électrons de conduction détruits lors de la recombinaison passent d’un état (1)
localisé dans le bas de la bande de conduction (vitesse moyenne nulle et une pression
nulle) vers un état (1’) localisé dans le haut de la bande de valence.

A partir des deux considérations précédentes, et en désignant a"9¢"—¢ le taux de recom-
binaison Auger déclenchée par un électron (en cm®- s71), I'inclusion de ce processus dans
le systeme fluide (2.67)) se fait & travers le terme source suivant :

r _aAuger—enie% b
0
Auger—e Auger—e,,3
gAuger—e _ | S _ (o e (A1)
= ShAugerfe = _aAugerfeng :
0
i 0 1

En appliquant un raisonnement identique au cas électronique, les recombinaisons Auger
amorcées par des trous (phénomene inverse de I'ionisation par impact déclenchée par un
trou) sont prisent en compte a travers le terme source suivant :

r _OéAuger—hni?)1 b

0
Auger—h
T W ) (A-2)
2 uger— _aAugerfhni

0
_aAugerfhn'f)l Ug_
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B

EXCITONS AUTO-PIEGES DANS LE
MODELE FLUIDE

Nous donnons ici le terme source décrivant le processus de génération d’excitons auto-
piégés dans le modele fluide. Commencons par faire les deux considérations suivantes :

1. Le nombre de paires électron/trou recombinées en excitons auto-piégés est décrit par
I’équation de taux donnée dans B. Chimier et al. [30].

2. Les électrons de conduction participant & la recombinaison sont localisés dans le bas
de la bande de conduction (vitesse moyenne nulle et une pression nulle), alors que
les trous sont localisés dans le haut de la bande de valence.

A partir des deux considérations précédentes, et en désignant o®TF le taux de génération
d’excitons auto-piégés (en s~1), I'inclusion de ce processus dans le systéme fluide ([2.67)) se
fait a travers le terme source suivant :

—a® P,
0
SSTE +aSTEn U, — U
STE _ _ STE
SSTE = [SETE = _;(STgEne ) (B.1)
0
L ST Ustr

ol Ugtg est le niveau énergétique ou se localise les excitons auto-piégés.
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C

FORCE PONDEROMOTRICE

Dans cette annexe, nous dérivons ’expression de la force pondéromotrice usuellement
utilisée. La description faite ici est trés simplifiée, mais elle permet d’avoir de 'intuition
sur le comportement de cette force.

Commencgons par considérer le champ électrique haute fréquence suivant :
E(x.,t) = E(x.) cos wot (C.1)

ot E%(x,) caractérise la dépendance spatiale du champ. Le champ E(x.,t) peut étre celui
d’un mode électromagnétique transverse (par exemple celui généré par un laser) ou d’un
mode longitudinal (par exemple celui d’une onde de Langmuir excitée par absorption
résonante). L’équation du mouvement d’un électron libre soumis a la force de Lorentz est
la suivante :

me%Ve = o E(Xe, t) + geVe X B(Xe, 1) (C.2)

Le champ magnétique B(x, t) dans I’équation (C.2) est le champ magnétique induit dans
Iéquation de Maxwell-Faraday ([2.72]).

L’objectif est maintenant de séparer les effets moyens (basses fréquences) et les effets
hautes fréquences induits par la force de Lorentz sur un électron. Séparons alors le mou-
vement en une composante moyenne (basse fréquence) et une composante haute fréquence
(fréquence du champ électrique) :

Xe = (X) + Xpf (C.3)

Ve = (V) + Vit (C4)

ou nous avons utilisé la notation (...) pour désigner les basses fréquences (mouvement
moyen) d’une grandeur, et I'indice hf pour désigner la partie haute fréquence du mouve-
ment.

Continuons notre approche perturbative en écrivant le champ électrique E°(x,) avec un
développement de Taylor a 'ordre 1 :

E%(xc) = E%((x)) + (xus - V)E"(x = (x)) (C.5)

L’équation du mouvement d’ordre 1 donne la réponse linéaire a ’excitation électrique :

meaachf = ¢.E°((x)) cos wot (C.6)
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L’effet du champ magnétique g.ve X B est d’ordre 2, c’est la raison pour laquelle il n’in-
tervient pas dans 1’équation du mouvement d’ordre 1 (C.6). L’intégration temporelle de

I’équation ((C.6|) donne :

Ge 0 .
= E .
Vh — ((x)) sinwot (C.7)
et
Xpf = — mZZJS E°((x)) cos wot (C.8)

L’effet d’ordre 1 du champ électrique de I’équation (C.1)) est simplement une oscillation
de I’électron a la méme fréquence que le champ.

Avant d’écrire I’équation du mouvement d’ordre 2, commencgons par donner I’expres-
sion du champ magnétique B en fonction du champ électrique E. Pour cela, intégrons
temporellement I’équation de Maxwell-Faraday (2.72)) :

B(xe, 1) — — / V x EO(x = (x)) coswotdt (C.9)
_ _Si’fxotv « EO(x = (x)) (C.10)

L’équation du mouvement d’ordre 2 est la somme du terme d’ordre 2 de I’équation (|C.5|)
et du terme associé au champ magnétique gevps X B(Xe,t) :

me%<v> = qo(Xnf - V)EO(X = (x)) coswot + GeVht X B(Xe, 1) (C.11)

soit en remplagant le champ magnétique par I’expression de I’équation (C.10)), et en utili-

sant les expressions ((C.7) et (C.8) de vys et Xpf :

2 cos? w
me%<v> = —qf’miwzOt(EO(X = (x)) - V)E'(x = (x)) (C.12)
eWp
2.2
- B = (x)) x (7  BOx = () .13

mew(Q)

L’intégration temporelle sur une période Ty = 27 /wy de I'équation (C.13|) donne :

1 t+To

Fp = me*/ (vidt (C.14)

To Ji
qg 0 0 0 0
= o ((E (x = (x)) - V)E’(x = (x)) + E°(x = (x)) x (v x E0(x = <X>)))
(C.15)
L’équation (C.15)) peut se réécrire sous la forme suivanteE [81] :
¢
Fp=— <5 VE'(x = (x))° (C.16)

4mew8

1. En utilisant l'identité vectorielle V(A -B) = (A-V)B+ (B-V)A+ A x (VxB)+B x (V x A).



D

APPROXIMATION DE L’ENVELOPPE
LENTEMENT VARIABLE

Nous donnons ici la méthode permettant de calculer les différents ordres d’approxima-
tion de I’équation (6.20). Partons de l'intégrale de Fourier typique d’une composante du
champ :

+oo )
Eo(r,¢,2,t) = 21/ dw E()Jm(Kr)em("/fﬁ(“)z)e*("J*"JO)z/A‘”2 (D.1)

T J—o0

La premiere approximation consiste a supposer que la dispersion des composantes z du
vecteur d’onde est nulle et a les remplacer par sa valeur moyenne :

B(w) = n(w)= = Blwn) = By (D.2)

De ce fait, nous négligeons toutes variations de la distribution du champ optique suivant
I’axe z. La composante du vecteur d’onde du champ optique suivant ’axe r est :

K wsin @ (D.3)
c
L’équation (D.1f) & estimer devient donc :
E . 400 .
Eu(r,¢,z,t) = 77?_6_2602/ dem(wT)eWte_(w_wo)Q/Aw2 (D.4)
—o0

ou 7 = rsinf/c. La deuxiéme étape consiste a faire un développement limité de la fonction
de Bessel : )
p
Tn(wr) = 3 20T (j"‘”) 7P (w — wp)? (D.5)
— p:
p=0

ainsi qu’'un changement de variable dans I’intégrale pour obtenir :

(p)
Jm (WOT) 7P P eiwt

—w?/Aw? D.6
e .

Ey +o00
Eu(ryp,2,t) = Qfoel(wot*&w)/ d Z

T 00 =0

(p) oo
— @ei(wotfﬁoz) Z Jm (WOT) P |:zccllt p/+ dw eiu.ztefuﬂ/Aw2 (D?)

2m =0 p! —o©
(p)
— Eoimei(wot*ﬁoz) Z MTP [idr e Awt?/4 (D.8)
27 = dt
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Nous pouvons dés lors utiliser les formules suivantes basées sur 'utilisation des polynoémes
d’Hermite :

- ! Jm— ()
TP (z) = S (~1)7— L Jm=ptia D.9
Y e D.9)
d1P —Aw22/4 _ iAwl? Awt —Aw2t2/4

A Pordre zéro, I'intégrale initiale (D.1)) se simplifie grandement sous la forme :

EoAw
E\(r,¢,z,t) = 720\/;ez(“’ot_ﬁoz)Jm(on)e_A“2t2/4 (D.11)
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TEST DU CHOC DE BRrio & WUu

Nous montrons dans cette annexe, les tentatives effectuées au niveau du test du
choc de Brio & Wu [I44]. Comme énoncé dans le chapitre 4, ce test est standard
pour les codes destinés a la fusion nucléaire ou l'astrophysique, dans lesquels des
chocs plasmas sont souvent observés [143]. A. Hakim et al. [I04] ont réadapté le test
de Brio & Wu pour le modeéle plasma a deux fluides, alors qu’il était initialement
concu pour des codes résolvant les équations de la magnétohydrodynamique. Ils ont
notamment montré que des effets supplémentaires sont visibles lorsque que 'on résout
les équations du modele plasma a deux fluides et non celles de la magnétohydrodynamique.

Pour résumer brievement, le systeme étudié est un plasma d’électrons/ions plongé
dans un champ magnétique. Initialement, la moitié gauche de la fenétre de calcul présente
une forte densité et une forte pression, par rapport a la moitié droite. Dans la phase de
relaxation du systéeme, un choc se propage de la gauche vers la droite.

Sur la figure nous avons tracé la densité de masse ionique obtenue avec le code
PSTD/Hydro a t = 9,92.

0.8
£
.~ 0.6
=

0.4

0.2

| | | | |

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4

x/L
pp

FIGURE E.1 — Densité de masse du fluide d’ions a t = 9,92. Le test est effectué avec
m; = 500m, et gi/m; = 100.

Comme dans la référence [104], nous avons normalisé 1’axe des abscisses par rapport
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188 ANNEXE E. TEST DU CHOC DE BRIO & WU

a la profondeur de peau ioniqueE| L,,. Dans ce test, nous avons fixé Ny = 25500 et
Ny = N, = 1. Pour le solveur LWLFn et la PSTD, des conditions périodiques sont
implémentées dans les directions y et z. Dans la direction x, des conditions aux limites
de Dirichlet sont utilisées : les variables prennent leurs valeurs initialesﬂ Pour amortir
en partie les oscillations générées par le schéma LW5, nous fixons n = 4 dans le schéma
LWLFn.

Les auteurs de la référence [104] énoncent le fait que le nombre de points (50 000) utilisés

dans la grille dans leurs simulations peut paraitre excessif. Cependant, ils déclarent que
la physique ne peut pas étre résolue avec une grille plus grossiere, en particulier lorsqu’un
rapport m;/me réaliste est utilisé. Un calcul du méme type que ceux qu’ils ont effectué
prendrait plusieurs semaines. Pour éviter cela, nous avons choisi de fixer m; = 500 m,, au
lieu de m; = 1832, 6 m, comme dans cette référence, puis nous avons choisi un pas spatial
4 fois plus grossier que celui utilisé dans cette référence.
Les résultats obtenus avec le code PSTD/Hydro (figure ne peuvent donc pas étre
comparés quantitativement a ceux des figures du paragraphe 7.1 de la référence [104].
Un exemple de tracé issu de cette référence est malgré tout donné sur la figure [E.2] Les
comparaisons qualitatives avec la courbe rouge de cette figure ne sont cependant pas
convaincantes.
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FIGURE E.2 — Exemple de tracé obtenue dans la référence [104] dans le cadre du test du
choc de Brio & Wu [104] a t = 10 pour m; = 1832, 6m, et ¢;/m; = 1000. La courbe rouge
est obtenue a partir du modele plasma a deux fluides alors que la courbe bleue est une
courbe de référence en magnétohydrodynamique. Cette figure montre des effets a deux
fluides non pris en compte avec les modeles magnétohydrodynamiques standards.

L’origine des différences peut venir de plusieurs raisons :

1. Lpp = ——=——, o Z est le numéro atomique (Z =1 dans le test).
PP ann;Z2q2

mj
2. L’implémentation de ces conditions avec un solveur LWLFn est simple. Néanmoins, pour la PSTD,
nous avons utilisé une astuce pour reproduire ce type de condition aux limites : nous avons symétrisé le
dispositif en x de fagon a utiliser des conditions aux limites périodiques, et ainsi reproduire 'effet désiré
dans le code.
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o Le rapport des masses m;j/me n’est pas le méme, les échelles et la physique en jeu
sont modifiées.

o Le pas utilisé avec le code PSTD/Hydro est 4 fois plus grossier, la résolution n’est
peut étre pas suffisante pour converger vers la solution physique.

e Rappelons que les équations modifiées résolues par le solveur ont la forme de I’'équa-
tion avec le schéma de Lax-Friedrichs, ou encore la forme de ’équation
avec le schéma de Lax-Wendroff. Dans les deux cas, les effets numériques explosent
lorsque les gradients sont extrémement importants. C’est notamment le cas lors des
chocs, ou il y a une discontinuité. Il ne faut donc pas écarter, la possibilité que
Palgorithme complet PSTD/Hydro ne supporte pas les chocs.

Nous avons vu dans le chapitre 1, qu'une onde de choc est attendue dans les problemes
d’interaction entre une impulsion femtoseconde et un diélectrique (voir figure . Cepen-
dant, cette onde de choc apparait plusieurs picosecondes apres le passage de 'impulsion.
L’onde de choc n’est donc pas dans le domaine temporelle étudié dans ce manuscrit. C’est
pour cette raison que nous n’avons pas persévéré sur le probléme du choc de Brio & Wu.
Le temps de calcul est trop conséquent, pour un test dont la physique est éloignée de notre
domaine d’étude. Le travail présenté dans ce paragraphe pourra néanmoins servir de base
pour des études complémentaires.
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