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INTRODUCTION

Cadre scientifique

Le sujet général de cette thése concerne la physique des atomes, et en particulier
l'interaction électromagnétique qui y tient une place prépondérante. Les particules qui
constituent les atomes obéissent a des lois qui échappent a priori a l'intuition mais dont
les manifestations sont omniprésentes. Pour les expliquer, il faut considérer que ces
particules ont un comportement d’onde, comme cela fut postulé par de Broglie en 1923.
Leur description fait appel aux notions de fonction d’onde et de probabilité de présence.
Ainsi décrites, deux particules de charges opposées mises en présence peuvent occu-
per des états liés dont les niveaux d’énergie prennent des valeurs discretes; le systeme
constitue alors un atome. Les atomes peuvent passer d"un état d’énergie a un autre en
absorbant ou en émettant des photons d’énergie hv, proportionnelle a leur fréquence.
L'énergie d'un photon émis lorsqu'un atome se désexcite d’un niveau d’énergie a un
autre est fonction de la différence d’énergie entre les niveaux. Par conséquent, 1'iden-
tification des énergies des photons émis par un atome permet de connaitre les valeurs
des énergies des états qu’il peut occuper. C’est en fait cette propriété, selon laquelle un
systeme tel qu'un atome peut changer d’états en échangeant avec I'extérieur de 1’éner-
gie par quanta, qui est a 1'origine de 1'émergence de la physique quantique initiée par
la théorie du corps noir de Planck [PLANCK 1900] et I'effet photoélectrique expliqué par
Einstein [EINSTEIN 19054]. Les atomes sont un admirable outil pour mettre a I'épreuve
nos connaissances sur les particules constituant la matiere, sur l'interaction électroma-
gnétique, sur l'interaction forte ou encore sur l'interaction faible.

On ne sait pas calculer a I'heure actuelle les valeurs exactes des niveaux d’énergie
des atomes, méme pour le plus simple d’entre eux, I’atome d’hydrogene. Pour décrire
les atomes, il faut associer la mécanique quantique et la relativité restreinte. En résolvant
I’équation de Schrodinger (1926) [SCHRODINGER 1926b,1] pour ’hydrogene, on aboutit
a des niveaux d’énergie dépendant du nombre quantique principale 1, et du moment
angulaire ¢, qui prennent tous deux des valeurs discretes. On a alors tenté d’améliorer
cette théorie en y introduisant le caractére relativiste des particules tel que le prévoit
la théorie d’Einstein [EINSTEIN 1905b] exposée en 1905. En 1928, Dirac [DIrRAC 19284,b]
aboutit a I'équation portant son nom qui décrit un électron, c’est-a-dire une particule
de spin 1/2, dans le champ d’un noyau. Sa théorie fait apparaitre naturellement le
spin de l'électron découvert quelques années auparavant par Uhlenbeck et Goudsmit
[UnLeEnBECK and GOuDsMIT 1926] et expliqué par Pauli [PAuLt 1925] 7 ; elle prévoit aussi
'existence de I’antiparticule de 1’électron, le positron. L'équation équivalente décrivant
une particule de spin nul dans le champ d’un noyau est I’équation de Klein-Gordon
(1926) [KLEIN 1926 ; GORDON 1926 ; Fock 1926]; elle fut en réalité la premiere tentative
d’introduction de la relativité dans le probleme de 1’atome d’hydrogene. A partir de
ces équations émergent les effets de structure fine (couplage spin-orbite, couplage spin-
spin, terme de Darwin, ...).

En 1947, Lamb et Retherford [LaMB and RETHERFORD 1947, 1950] découvrent grace
a une expérience de spectroscopie que les niveaux 2S;/; et Py, de I’hydrogéne ne
sont pas dégénérés, contrairement a ce que prévoit 1’équation de Dirac. En étudiant
les spectres du sodium et du gallium (1948), Kusch et Foley [KuscH and FOLEY 1948]

1. Notamment grace a I'expérience de Stern et Gerlach [GERLACH and STERN 1922] et 'effet Zeeman
anormal.
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trouvent une valeur expérimentale du facteur de Landé de 1’électron, qui intervient
dans l’équation de Dirac, en léger désaccord avec la valeur théorique, ce qui avait été
observé pour la premiere fois en 1947 [NAFE ET AL. 1947].

Ces résultats ajoutés aux questions fondamentales restées sans réponse posées par
la combinaison de la relativité et de I'électromagnétisme, ont conduit les théoriciens,
comme entre autres Feynman, Tomonaga, Schwinger et Dyson a créer de nouveaux
concepts, formant ainsi I'électrodynamique quantique [ToMONAGA 1946 ; KOBA ET AL.
1947a,b ; KoBa and TOMONAGA 1948 ; TATI and TOMONAGA 1948 ; SCHWINGER 1948a,b ;
DysON 19494,b ; SCHWINGER 19494,b ; FEYNMAN 1949b,a ; DYSON 1952 ; SCHWINGER 1958].
Cette théorie est basée sur la possibilité de création ou annihilation de particules pour
tout champ, dans la mesure ot la charge totale est conservée. Les plus importantes cor-
rections aux niveaux d’énergie d"un atome apportées par I'électrodynamique quantique
sont la self-énergie et la polarisation du vide. Elles reproduisent remarquablement les
valeurs expérimentales. Nous développerons ce sujet plus en détails dans 1'introduction
a la deuxiéme partie.

D’autre part, il a fallu étre en mesure de prédire les niveaux d’énergie que peuvent
occuper les atomes a plusieurs électrons pour lesquels il n’existe pas d’équation analy-
tique équivalente a I’équation de Dirac. Pour cela, on a recours aux calculs numériques
qui prennent en compte l'effet des interactions entre les électrons. Nous reviendrons
sur ce point dans l'introduction a la premiére partie.

Nous n’avons ici évoqué que les points clefs constitutifs de la physique des atomes.
Il existe de nombreux autres effets a prendre en compte en fonction du systéeme que
I'on étudie : les effets de tailles finies des particules telles que les protons, les effets de
recul du noyau, ou encore les effets de l'interaction forte qui peuvent avoir lieu dans
les atomes exotiques tels que I’hydrogene pionique que nous allons étudier dans la
deuxieme partie.

Plan de la these

Le travail de cette these se situe donc dans ce cadre et avait pour but d’améliorer les
connaissances sur certaines des théories précédemment évoquées que ce soit a partir
de calculs théoriques ou d’observations expérimentales. Cette these se divise en trois
chapitres. Le premier chapitre présente une nouvelle méthode d’analyse des données
recueillies dans le cadre d"une expérience de spectroscopie dans le domaine des rayons
X pour des ions tres chargés a charge nucléaire moyenne (ions de soufre : Z = 16, de
chlore : Z = 17 et d’argon : Z = 18). Celle-ci s’est déroulée a I'Institut Paul Scherrer
en Suisse et avait essentiellement pour but 'observation de raies de transitions issues
d’ions héliumoides (2 électrons), lithiumoides (3 électrons), bérylliumoides (4 électrons).
Le dispositif expérimental est basé sur la diffraction par un cristal a courbure sphérique
des rayons X émis par le plasma d’une source ECR. Le cristal disperse spatialement les
rayons qui sont détectés par une caméra CCD. Le travail présenté dans ce chapitre a
pour but de convertir les données acquises en valeurs pour les énergies des transitions
ayant lieu au sein du plasma. On explique le principe du spectrometre, et comment la
diffraction des rayons produit les spectres, ce qui permet de comprendre quels sont les
parametres clefs a prendre en compte dans I'analyse. En effet, notre méthode s’appuie
sur un programme de simulation reproduisant I'expérience. Les énergies sont obtenues

_4_
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par identification des profils de raies simulés aux spectres expérimentaux.

Le second chapitre concerne lui aussi la spectroscopie des ions tres chargés a nu-
méros atomiques moyens, c’est pourquoi celui-ci est associé au premier chapitre pour
constituer la premiere partie de cette these. Il s’agit de présenter 1’élaboration d"un spec-
trometre a deux cristaux plans et sa mise en place sur la source d’ions ECR SIMPA située
au Laboratoire Kastler Brossel et acquise en commun avec 1'Institut des NanoSciences
de Paris (INSP). Ce spectrometre a l’avantage de mesurer les énergies des transitions
de maniere absolue. En effet, la valeur de I'énergie d'un rayon X réfléchi par les deux
cristaux est simplement fonction de 1’angle formé par ces derniers. Tous les efforts sont
donc concentrés autour de la maitrise des parametres géométriques, que ce soit au
niveau de l'élaboration mécanique, de 1'acquisition des données, ou de l'analyse.

Le dernier et unique chapitre de la deuxieme partie traite des calculs théoriques
des contributions dues a I'interaction électromagnétique aux niveaux d’énergie de 1’hy-
drogene pionique. Cet atome est constitué d’un proton et d"un pion, particule instable,
composée de deux quarks, de spin nul et de masse et de taille comparable a celle du
proton. C’est surtout un hadron, capable d’interagir avec le proton via I'interaction forte.
On s’est particulierement intéressé aux transitions 2p — 1s, 3p — 1s, 4p — 1s, qui ont
été observées a l'Institut Paul Scherrer [GoTTA 2004] a I'aide du spectrometre a cour-
bure sphérique évoqué précédemment. Ceci a pour but de déduire certains parametres
(les longueurs de diffusion hadroniques) entrant en jeu dans la théorie de l'interac-
tion forte, que l'on peut calculer a partir des résultats expérimentaux et des calculs
présentés dans ce chapitre. En effet, méme si 'interaction électromagnétique est pré-
dominante dans I’hydrogene pionique, les niveaux d’énergie sont également sensibles
a l'interaction forte entre pion et proton. En soustrayant la contribution électromagné-
tique a I'énergie totale observée expérimentalement, on déduit la contribution due a
l'interaction. En améliorant la précision de la valeur de la contribution électromagné-
tique a I'énergie (relativement a la précision de 1’'expérience), on améliore directement
la précision sur les parametres de l'interaction forte déduits. Les nouvelles valeurs des
longueurs de diffusions pour les particules interagissant par la force forte permettront
de faire progresser les connaissances théoriques dans ce domaine ot les prévisions is-
sues de différentes approches sont en désaccord ([SIGG ET AL. 1996], [LyusBoviTskiy and
RUSETSKY 2000], [ERICSON ET AL. 2005], [GASSER ET AL. 2008]).






Premiere partie

SPECTROSCOPIE DES IONS TRES CHARGES






Introduction a la premiere partie

Les ions tres chargés a Z moyens ou grands présentent un intérét particulier. La
vitesse moyenne des électrons étant proportionnelle a la charge du noyau d’aprés le
modele de Bohr ', & « Za ~ Z/137. Plus la charge du noyau est élevée, plus la physique
de I'ion aura un caractére relativiste.

Pour prédire les niveaux d’énergie, il est nécessaire de modéliser 1'ensemble du
nuage électronique, d’utiliser une théorie capable de gérer les interactions entre les
électrons qui engendrent des corrélations entre les différents états. Parmi les méthodes
permettant de calculer les niveaux d’énergie de tels systémes, on compte par exemple
« Multi Configuration Dirac Fock General Matrix Element » (MCDFGME) [DEescLaux
ET AL. 1971 ; DESCLAUX 1975 ; GRANT ET AL. 1980 ; GORCEIX ET AL. 1987 ; INDELICATO
ET AL. 1987 ; INDELICATO 1988 ; INDELICATO and DESCLAUX 1990 ; BOUCARD 1998], ou
« Many Body Perturbation Theory » (MBPT) [KELLY 1963, 1964 ; JoHNSON and SOFF
1983 ; JOHNSON and SAPIRSTEIN 1986 ; JOHNSON ET AL. 1987 ; PLANTE ET AL. 1994 ;
SAFRONOVA and SAFRONOVA 2004 ; LINDGREN ET AL. 2004], basées sur la méthode de
Hartree-Fock.

Malgré le fait de prendre en compte les principales corrections reliées a 1’électrody-
namique quantique (QED), et une partie des corrélations entre les électrons, certaines
améliorations restent a apporter pour que les prédictions théoriques puissent étre en ac-
cord avec les observations expérimentales devenues trés précises (de 'ordre du meV), et
ce plus particulierement dans le cas des ions a plus de 2 électrons ayant au moins deux
niveaux d’énergie non occupés dans les couches internes. Pour de tels ions, les calculs
de la contribution aux niveaux d’énergie due a I'effet Auger> n’ont jamais été testés en
détails, le calcul des interactions entre électrons reste encore a approfondir et certains
calculs de QED comme la self-énergie écrantée [BLUNDELL 1993 ; YEROKHIN ET AL. 1999 ;
INDELICATO and MOHR 2001 ; SAPIRSTEIN and CHENG 2006] ont été calculés au moyen
d’approximations et doivent étre testés. L'effet Auger par exemple correspond au fait
que les ions peuvent éjecter des électrons (auto-ionisation) en se désexcitant si la tran-
sition libere suffisamment d’énergie. Cela a pour conséquence d’élargir et de déplacer
les niveaux d’énergie. Cet effet est d’autant plus important que l'ion a d’électrons.

Dans le cas de notre étude, le fait de disposer de spectres expérimentaux issus
de trois éléments permet de faire plus de comparaisons entre théorie et expérience.
Etudier les spectres de ces ions permet d’évaluer I'importance des effets contribuant aux
énergies théoriques qui restent a approfondir. A I'aide des résultats expérimentaux on

Z e _ Zac N . e . -~
i Tme; = “n- OU n est le nombre quantique principal, g ~
h

8,9.10712 CZ/]/m est la permittivité du vide, e ~ 1,6-1071°C est la charge élémentaire, 1 = 77 ol
h~1,05-10"%*Js est la constante de Planck, « = [ % la constante de structure fine, ¢ ~ 3-108 la

ficdrte
vitesse de la lumiere dans le vide. Pour Z petit, les atorones ont un caractere faiblement relativiste.

2. Pour illustrer cet effet, considérons un ion dont la couche interne K est incomplete. Lorsqu’un élec-
tron d’une couche supérieure notée Y va transiter vers cet état, il libérera une énergie Ey — Ex ol Ey est
I'énergie de l'électron dans la couche Y et Eg 1’énergie dans la couche K. Cette énergie peut étre émise
sous la forme d'un photon d’énergie Ey — Eg, ou d’un électron provenant d"une couche supérieure notée
Y’, alors éjecté de l'ion avec une énergie cinétique E. = (Ey — Ex) + Ey.

1. D’apres le modele de Bohr, v ~
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aura la possibilité d’identifier les points sur lesquels les observations sont en désaccord
avec les prévisions théoriques, ceci dans le but de les améliorer.

Il est néanmoins indispensable d’avoir une expérience dotée d'une précision suffi-
sante pour que ces effets fins (de I'ordre de quelques meV) puissent étre identifiables.

Outre l'intérét purement théorique suscité par cette étude, il existe des domaines
de recherche ot I'obtention de valeurs étalons pour des transitions atomiques se révele
étre directement utile, comme par exemple dans le cas des expériences impliquant des
plasmas [PEAcOCK ET AL. 2001] ou pour l'identification des transitions des spectres
d’émission en astrophysique [CURDT ET AL. 2000 ; KALLMAN and PALMERI 2007] ol
I’argon et le soufre font partie des quinze éléments les plus importants.

_10-



Chapitre 1

Analyse de spectres X d’ions tres

chargés d’argon, soufre et chlore

obtenus avec un spectrometre a
cristal courbe

I Introduction

Ce chapitre traite de 1’analyse de données obtenues en Suisse a l'institut Paul Scher-
rer dans le cadre d’une expérience de spectroscopie X sur des ions d’argon, de soufre
et de chlore tres chargés. Les transitions en questions sont issues d’ions a 2, 3 ou 4
électrons.

A 1'origine, le spectrometre avec lequel les mesures ont été réalisées était destiné a
’étude des atomes exotiques, comme par exemple I’hydrogene pionique sur lequel nous
reviendrons au chapitre 3. Cette étude concerne notamment la mesure des largeurs des
transitions ayant lieu dans de tels systemes, qui nous renseigne sur la durée de vie des
états. Pour extraire ces largeurs il faut connaitre précisément la fonction de réponse
du spectrometre. C’est entre autres dans ce but que 'on a choisit d’observer de fagon
complémentaire les spectres d’ions tres chargés d’argon, de chlore et de soufre, car
certaines de leurs transitions avaient 1’avantage d’avoir a la fois la méme énergie que
les transitions que 1’on cherchait a étudier dans I’hydrogene pionique et d’autre part
des largeurs naturelles tres petites. Ces transitions donnent lieu a des raies spectrales
fournissant assez directement la fonction de réponse du spectrometre.

Dans ce chapitre, nous exposerons en premier lieu le principe de 1’expérience, puis
nous détaillerons le dispositif expérimental. Nous expliquerons ensuite la méthode
d’analyse des données expérimentales et enfin nous présenterons les résultats obtenus.

Les figures 1.1, 1.2, 1.3 et 1.4 montrent les transitions que nous allons étudier.



CHAPITRE 1. ANALYSE DE SPECTRES X D'IONS TRES CHARGES OBTENUS AVEC UN SPECTROMETRE A
CRISTAL COURBE

0 ‘L Energie

1P,
3P, 1s2p
P,
1s2s 38,
- 1s2 1§,

Fig. 1.1 — Niveaux d’énergie concernés par notre étude d’un ion a 2 électrons (héliumoide).

0 % Energie

2
P3!2

1s 2s 2p
P

L 1s22s 25,

Fig. 1.2 — Niveaux d’énergie concernés par notre étude d’un ion a 3 électrons (lithiumoide).

0 i Energie

1P, 1s2s22p

L 1s22s2 15,

Fig. 1.3 — Niveaux d’énergie concernés par notre étude d'un ion a 4 électrons (bérylliu-
moide).
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AP
Nombre d'événements Is 2s% 2p — 1s% 252
30000
P, 'S,
25000 64
Ar (M)
15+ 1525 — 1s?
20000 Ar
Is2s2p — 1s* 2s 351 _,150
15000 2 2
P3/2 _)51/2
10000
2 2
PlIZ - S1.'2
5000
800 700 800 900 1000 1100 1200
Numéro de canal
. Ar I 25 2p— 1s% 2s
Nombre d'événements . ,
Ps2 —Sip2
20000t 2 2
Ar16+ Is 2p— 182 P — S
3 1
3P2 —>lso Pl - SO
16
15000} / AP 15 25— 1s?
1
M ’S1 — S
(M1)
10000+
\'\ 14+
| . 16 \ Ar
S000F Ap * Is 2p— 1% \
1 1 \
P1 — So J\_(;J\,\W,A_J L\
0 N N L s L
0 100 200 300 400 500 600 700

Numéro de canal

Fig. 1.4 — Transitions présentes sur les spectres : exemple de 'argon. Les autres éléments
(soufre et chlore) présentent des spectres d’allures similaires. Les durées d’acqui-
sition sont d"une heure pour le spectre du haut et deux heures pour le spectre du
bas.
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CHAPITRE 1. ANALYSE DE SPECTRES X D'IONS TRES CHARGES OBTENUS AVEC UN SPECTROMETRE A
CRISTAL COURBE

Les notations employées sont de la forme >*™1;, oi1 S est le spin total des électrons,
L est le moment orbital total et est indiqué sous forme de lettres majuscules : S pour
L=0,Ppour L =1,D pour L =2, etc; | est le moment total (J = S 4 L). Les notations
El, E2, M1 et M2 désignent quant a elles respectivement les types de transition dipo-
laires électriques, quadrupolaires électriques, dipolaires magnétiques et quadrupolaires
magnétiques *.

II Exposition du principe de I’expérience

Je] /\
: 1 EEH:Ie’I chambre a plasma

Fig. 1.5 — Schéma du spectrometre : vue de dessus. Les rayon X provenant de la source se
réfléchissent sur le cristal puis sont collectés par le détecteur CCD.

Un plasma d’ions et d’électrons est produit grace a une source ECRIT? dont on dé-
crira le principe au paragraphe III-2-1. Les atomes ionisés changent de niveaux d’éner-

1. voir [COHEN-TANNOUDJI ET AL. 1977, § Axmr — 1] par exemple pour des détails.
2. Electron Cylclotron Resonance Ion Trap
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gie en absorbant ou en émettant des photons, notamment des rayons X. Une ouverture
située a I'une des extrémités de la chambre plasma permet aux rayons d’étre réfléchis
par un cristal a courbure sphérique puis d’étre collectés par un détecteur a capteurs
CCD. On peut alors obtenir le spectre d’émission du plasma. Nous verrons a la section
III les détails du fonctionnement du spectrometre. Nous allons d’abord voir dans la sec-
tion suivante comment un tel dispositif permet d’identifier les énergies des transitions
ayant lieu dans le plasma.

II-1 Introduction a la spectroscopie de Bragg

II-1-1 Diffraction des rayons X par un cristal : loi de Bragg

L'un des moyens les plus précis pour déterminer la longueur d’onde d'une transition
atomique dans le domaine des rayons X est d’utiliser un cristal. En effet, un rayon X ne
peut étre réfléchi par un cristal que pour certains angles d’incidence qui sont fonctions
de la longueur d’onde, et de la distance interréticulaire du cristal. La relation entre ces
trois parametres est appelée loi de Bragg [ASHCROFT and MERMIN 2002] :

n% =nA =2dsin#, (1.1)

Fig. 1.6 — Différence de chemin optique entre deux parties de I'onde réfléchies par des plans
consécutifs.

ou n est un nombre entier positif, d est la distance interréticulaire, A est la longueur
d’onde, E son énergie et 6 est I’angle d’incidence de 'onde par rapport aux plans cris-
tallins. Cette relation se déduit a 'aide de la figure 1.6. Soit une onde plane incidente
de longueur d’onde A, chaque plan cristallin réfléchit 'onde suivant un angle égal
a 'angle d’incidence. Les interférences entre les parties de 1'onde réfléchies par l'en-
semble des plans cristallins sont toutes constructives si la différence de chemin optique
2d sin 0 entre deux plans consécutifs est un multiple de la longueur d’onde. Au premier

ordre, n = 1 et 'angle de Bragg noté 05 est donné par : sinfg = 4. Au n-ieme ordre

sin 9](311) = nsin 0.
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Cette démonstration est simplifiée car elle ne tient pas compte du changement d’in-
dice que subit I'onde lors de son passage du vide au cristal, qui change 1’angle de pro-
pagation de 'onde et sa longueur d’onde au sein du cristal et modifie donc la condition
sur les interférences. Un calcul complet ' aboutit a la Loi de Bragg corrigée :

nA ~ 2dsin g (l — 1—2m) , (1.2)
sin“ 0p

ou 1, est I'indice du milieu cristallin, et qui est supposé étre proche de l'indice du vide
(= 1) pour les rayons X.

En réalité, la fonction de réponse d’un cristal a une onde incidente d’énergie donnée,
n’est pas une fonction delta de dirac comme la loi de Bragg l'affirme. La fonction de
réponse réelle (voir IV-3-2.a) possede une certaine largeur (de I'ordre de quelques cen-
taines de prad), dépendant de la structure des cristaux (du type et de ’agencement des
atomes), des réflexions multiples (théorie dynamique de la diffraction) et des défauts
naturels que possédent les cristaux [DESLATTES and CHANTLER 1995].

II-2 Cas d’un cristal sphérique : géométrie de Johann

Les cristaux que nous utilisons correspondent a une variante de la géométrie de
Johann [JoHANN 1931]. Plus précisément, la géométrie de Johann correspond a des
cristaux courbés selon une seule direction (avec un seul rayon de courbure), ils ont
donc une courbure cylindrique. Dans notre cas, les cristaux sont courbés sphériquement
(donc selon deux directions perpendiculaires, avec le méme rayon de courbure) : voir
la figure 1.7.

Pour pourvoir obtenir cette courbure, on taille des cristaux tres peu épais (quelques
dixiémes de mm). Nos cristaux sont de forme cylindrique dont la hauteur est suffisam-
ment petite pour permettre a ceux-ci d’étre courbés. Chaque cristal est taillé tel que les
surfaces principales (disques) des cylindres soient paralleles aux plans cristallins.

‘ Plans cristallins ‘

courbure

——

Fig. 1.7 — On impose aux cristaux une courbure sphérique.

1. Il faut résoudre le systeme d’équations : nA/n, = 2dsin 9%; Ny COS 9% = cosfp, ol 9% est I'angle
d’incidence de I'onde a l'intérieur du milieu cristallin.
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02 16, — 05| o 5a?

source A

Fig. 1.8 — Pour simplifier, nous avons représenté le cristal courbé en vue de coupe, le long
d’un plan contenant la source ponctuelle de rayons X de longueur d’onde A. Grace
a la forme courbée du cristal, ’'angle d’incidence d’un rayon issu d’une source
ponctuelle varie comme le carré de la variation de direction du rayon éa. Comme
du est petit, la variation de I’angle d’incidence est trées faible, et la condition de
réflexion donnée par la fonction de réponse du cristal est vérifiée pour un large
intervalle éa. Dans le cas d’un cristal plan, la variation de ’angle d’incidence varie
seulement comme la variation de la direction du rayon, ce qui autorise la réflexion
sur un intervalle moindrecv.

Le rayon de courbure est tres grand par rapport a I'échelle donnée par la struc-
ture cristalline, et I’'on considére en premiére approximation, que localement, chaque
réflexion sur le cristal se fait comme sur un cristal plan .

Les cristaux courbes ont I’avantage de réfléchir plus de rayons que les cristaux plans;
voir la figure 1.8. C’est pourquoi 'on a choisit de les utiliser dans le cadre de notre
expérience, qui avait a 1’origine pour but 1’observation des transitions dans les atomes
exotiques. En effet, la source d’atome exotique est peu intense, et il faut pouvoir collecter
un maximum d’événements. Nous allons aussi voir que de tels cristaux permettent de
focaliser les rayons réfléchis. Il faut noter que 'emploi des cristaux courbes est délicat
du fait qu’il faut pourvoir connaitre leur rayon de courbure suffisamment précisément
(nous reviendrons sur ce point au paragraphe V-1-4).

II-2-1 Source ponctuelle, monochromatique

Considérons une source ponctuelle, monochromatique. Seuls les rayons possédant
’angle d’incidence donné par la loi de Bragg sont réfléchis. Dans notre cas, on utilise un
cristal courbé selon une surface sphérique. Du fait de la géométrie du cristal, la réflexion
est possible le long d'une portion de cercle (on néglige ici la largeur de la fonction
de réponse du cristal). Cela peut se comprendre aisément en faisant le cheminement
présenté dans les paragraphes suivants.

II-2-1.a Comprendre le lieux de réflexions : restriction du probleme a deux dimensions

Considérons dans un premier temps le probleme a deux dimensions, avec un cristal
représenté par un cercle, la source étant fixée au point S(xg,ys) se situant a l'intérieur
du cercle (voir la figure 1.9).

1. En réalité la déformation change la distance interréticulaire, mais ’on sait en principe calculer la
correction sur les énergies due a cet effet, nous verrons au paragraphe V-1-6 comment l'inclure dans
I'analyse.
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P(Rcos o, Rsino)

Fig. 1.9 — Restriction du probleme a 2 dimensions : lieux de réflexions sur un cristal circu-
laire.

D’apres la loi de Bragg, a une énergie fixée correspond un angle 6p. Les lieux
P(Rcosw, Rsinwa) de réflexions sur le cercle (le cristal) de rayon R sont tels que :

. R — xgcosa — ygsina
smeB:ﬁ.zﬁ/HpsH.upoH:wxs_RCOM)ZH:‘;S_RSm)Z, (1.3)

Tragons la valeur de cet angle en fonction de « :

fp(rad)

= = a(rad)
) T

Fig. 1.10 — Exemple de solution des lieux de réflexion, dans le cadre du probleme a 2 di-
mensions.

A chaque valeur de 6p correspondent quatre solutions (intersections de la courbe
bleue et de la droite en pointillés sur la figure 1.10) pour I'angle # quand la source est
a l'intérieur du cercle (R? > x3 + 13).

II-2-1.b Extension du probléme a trois dimensions

Pour étendre le raisonnement a trois dimensions, imaginons maintenant que le cris-
tal soit une sphere. La droite contenant la source et le centre de la sphere est un axe
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de symétrie. Par conséquent, en appliquant une rotation autour de cet axe aux lieux
trouvés a 'aide du probleme a deux dimensions, les lieux de réflexion sur la sphere
sont deux cercles. Sur la figure 1.11, on a représenté 1’angle d’impact d"un rayon pro-
venant de la source sur la surface interne de la spheére a 'aide de couleur. Une couleur
correspond a une valeur pour cet angle. Par exemple si la valeur de 6 correspond au
vert, on voit qu’on atteint 6z pour deux lieux qui sont les cercles verts.

Fig. 1.11 — Représentation suivant deux points de vues (pour plus de clarté) des solutions
des lieux de réflexions pour un cristal sphérique. Pour une source fixe, les dif-
férentes nuances de couleurs correspondent aux différentes valeurs de 1’angle
de réflexion. Les couleurs sont transparentes, ce qui permet de voir également
l'arriere plan.

[I-2-1.c Solution double

On remarque que les deux solutions au probléme, autrement dit les deux cercles,
peuvent se trouver confondus (cela correspond au cercle violet sur la figure 1.11, ou
encore aux minima de la courbe 1.10 dans le probleme a 2 dimensions). Ainsi, se placer
dans cette situation particuliere permet dans le cadre de notre expérience, ot le cristal
ne représente qu'une petite portion de la surface sphérique, de collecter un maximum
de rayons.

Pour 1'expérience, le spectrometre a donc été placé par rapport a la source a une
distance adéquate tenant compte du fait que la gamme d’énergie étudiée était étendue
(entre 2.5 et 3.5 KeV environ).

Fig. 1.12 — Position de la source correspondant a la solution double.
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II-2-2 Extension du probleme a une source étendue

Avec une source étendue (non ponctuelle), les courbes solutions pour les points de
réflexions décrites précédemment (portions de cercle) sont alors multiples, et couvrent
d’ailleurs dans notre cas la totalité du cristal : la source peut étre vue comme un en-
semble de sources ponctuelles. Grace a sa géométrie courbée, le cristal focalise les
rayons qu’il réfléchit. Voyons ot placer le détecteur afin d’obtenir une image nette,
c’est-a-dire une image ot les rayons sont focalisés. Pour commencer, trouvons les lieux
ou se croisent les rayons réfléchis, la source étant placée a la position décrite dans le
paragraphe précédent (voir la figure 1.13). On peut tracer quelques rayons réfléchis avec
I'angle 6p a différents niveaux de la surface du cristal en opérant une simple rotation
autour du centre du cristal. Les lieux de croisements des rayons constituent ici a deux
dimensions une caustique en forme de cercle (en pointillés sur la figure 1.13) de rayon
égal a OF = RcosfOp = OS. Les triangles OCS et OCF sont inscrits dans un cercle de
rayon R/2, appelé cercle de Rowland (en trait continu sur la figure 1.13). Lorsque 'on
met le détecteur en F, on coupe la trajectoire des rayons réfléchis par les différentes
parties du cristal 1a ot ils convergent; nous désignerons cette position par 1'expression
« position de focalisation ».

Cristal C

Source

Deétecteur

Fig. 1.13 — Agencement dans 1'espace des rayons constitutifs d'une raie d’énergie E.

[I-2-3 Extension du probléme a une source a spectre large

Pour finir de comprendre comment 1'image que 'on obtient expérimentalement se
construit, étendons le raisonnement au cas d"une source qui émet plusieurs longueurs
d’onde différentes (voir la figure 1.14). Soit une autre énergie : I’angle de réflexion est
légerement différent, et la caustique forme un cercle de rayon différent. Se forme donc
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sur le détecteur (qui est plan et dont la position est fixe lors d’une prise de données)
une raie décalée par rapport a la précédente, et qui n’apparaitra pas aussi bien focalisée
que cette derniére.

Le cristal a courbure sphérique a donc l'intérét de focaliser les rayons dans des
directions qui dépendent de leurs énergies.

C

Cristal

Fig. 1.14 — Agencement dans 1'espace des rayons constitutifs d’une raie d’énergie E’, raie
quelconque.

II-2-4 La forme des raies de transitions

En observant la figure 1.13 ou 1.14 au niveau du détecteur, on remarque que le
lieu de croisement des rayons réfléchis (autour du point F) pour une énergie donnée
n’est pas ponctuel, ce qui est désigné par 'aberration de Johann*. Le lieu des impacts
des rayons couvre donc une certaine largeur sur le détecteur. D’autre part, la source
émet des rayons X provenant de transitions atomiques ayant une largeur naturelle due
entre autres a la durée de vie finie des niveaux excités. La forme (notamment la largeur)
des raies observées sur le détecteur résulte de la convolution de ces largeurs naturelles
par la fonction de réponse de l'instrument qui est liée au cristal, a la géométrie du
spectrometre, de la source d’ions et du détecteur.

La forme et la position d’une raie spectrale ne dépend pas seulement de la largeur
Lorentzienne et de I'énergie de la transition atomique qui en est a I'origine, elle dépend
aussi de la fonction de réponse du spectrometre, dont on ignore ’expression théorique.

Le but de I’analyse est de déterminer a partir des images obtenues sur le détecteur
les énergies et les largeurs des transitions atomiques correspondant a chaque raie ob-

1. Il existe une autre géométrie appelée géométrie de Johann-Johansson ot les plans cristallins ne sont pas
paralleles a la surface optique du cristal et qui permet d’avoir un lieu de croisement ponctuel.
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servée; précisons que dans l'étude présentée dans ce chapitre, nous nous limitons a
déterminer uniquement les énergies. La figure 1.15 montre un exemple d’image détec-
tée.

Or, on est incapable a ce stade de relier la « position » d’une raie a son énergie, ou
encore de définir une telle position. On va donc utiliser une simulation numérique, qui

tentera de reproduire le plus fidelement possible la réalité de 1’expérience. Nous allons
a présent voir en détail le dispositif expérimental que nous aurons a reproduire.

1800

1000

¥—Pesition (pirals)

a0

BOO oo ann a0o 1000 1100 1200

¥—Position {pixels)

Fig. 1.15 — Exemple d’image détectée : points d'impacts des rayons sur le détecteur. Les
bandes noires correspondent a des raies de transitions.

IIT Mise en ceuvre expérimentale

II1-1 Introduction

Cette section aborde 'aspect technique de I'expérience, en se limitant au points clés
entrant en jeu au niveau de l'analyse des données. Nous allons d’abord briévement
décrire le dispositif matériel qui a permis de mettre en ceuvre le principe expérimental
expliqué dans la section précédente. Il s’agit principalement de la source émettant les
rayons X, du cristal, du détecteur, ainsi que de I’ensemble permettant de contrdler leur
position. Ensuite, nous expliqueront les principales étapes de la procédure d’acquisition
des spectres.
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II1-2 Matériel

III-2-1 Source

Les ECRIT ou ECRIS (Electron Cyclotron Resonance Ion Trap ou Source) comptent
parmi les systéemes permettant d’obtenir des ions tres chargés. IIs produisent un champ
magnétique permettant de confiner le plasma constitué d’ions de divers états de charge
et d’électrons. Des bobines magnétiques permettent le confinement axial et un multi-
pole (en général un hexapdle) situé entre ces bobines permet le confinement radial des
particules. Sur la figure 1.16, sont représentées quelques lignes de champ magnétique.
Le plasma est obtenu grace a l'ionisation des atomes d"un gaz neutre d’argon, de soufre
(dioxyde de soufre SO;) ou de chlore (fréon CH,CIF) par collision avec des électrons
dotés d’une énergie cinétique suffisante.

Pour obtenir le plasma a partir du gaz neutre, des micro-ondes sont injectées dans
la chambre contenant le gaz, ce qui arrache des électrons aux paroies métalliques et
permet d’enclencher le processus d’ionisation des atomes. Les électrons suivent une
trajectoire hélicoidale autour des lignes de champ. Le champ électrique oscillant des
micro-ondes accélere les électrons perpendiculairement a la direction de propagation
des ondes (et du champs magnétique B), car leur fréquence est choisie de sorte a étre
en résonance avec la fréquence cyclotron w, = £ des électrons, ot B est une des valeurs
prises par le champ magnétique. La valeur du champ est constante le long d"une surface
de forme ellipsoidale; c’est aux points appartenant a cette surface que les électrons sont
accélérés par les micro-ondes. Décomposons la vitesse d'une particule a un instant
donné : ¥ = @, + 3. La vitesse v, est la vitesse le long de I’axe de la source (et du champ
B). La composante de la vitesse 7 est reliée a la valeur du champ magnétique B par la
relation md%/r = Fg = q0B ou r est le rayon transverse de la trajectoire, g la charge de
la particule et Fp la force centrifuge. Aussi, le moment magnétique de la particule est
donné par .# = 1or. On a donc :

~2
mo

Au cours de son déplacement, la particule subit les variations du champ magnétique
le long de 1’axe de la source. Si celui-ci s’accroit par exemple a 'approche de la zone
ol B = By, la vitesse ¢ de la particule s’accroit d’apres la conservation de .# (1.4)
(en effet, % = %? X fB = 0). Etant donné la conservation de 1’énergie, la vitesse ¥,
diminue, et atteint 0 lorsque B = q% ou E est I'énergie cinétique totale; la particule
change de direction, c’est-a-dire qu’elle est réfléchie (voir la figure 1.16). Elle reste donc
confinée entre les deux bobines.

Les ions tres chargés quant a eux sont regroupés au centre du plasma, a l'intérieur
de la surface ou les électrons sont accélérés. Ils restent confinés par le potentiel électro-
statique créé par la charge espace que forme le nuage d’électrons. Leur énergie cinétique
moyenne, qui dépend de ce potentiel, est de l'ordre de 1'eV. Ce mouvement implique
un élargissement Doppler relativement faible sur les transition, qui pour une transition
de 3keV est de 'ordre de 40 meV [SADEGHI ET AL. 2004 ; TRASSINELLI 2005].
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| ‘ Trajectoire des électrons

Micro-ondes

@]

bobines ou
aimants permanents

multipdle

N N -
multipdle bobines

Fig. 1.16 — A gauche : représentation de I'ensemble permettant de créer les lignes de champ
magnétique constitué du multipdle assurant le confinement radial (dans notre
cas, un hexapole) et de bobines ou d’aimants permanents responsable du confi-
nement axial. A droite : représentation de la trajectoire suivie par les électrons
accélérés par les micro-ondes autour des lignes de champ.

Pendant I'expérience, l'intensité du courant parcourant les bobines supraconduc-
trices et la fréquence des micro-ondes sont restées constantes. En revanche, la puis-
sance des micro-ondes a été ajustée a de nombreuses reprises pour optimiser 'intensité
de I’émission des transitions qui nous intéressaient. Nous verrons au paragraphe IV-3-3,
que la forme de la distribution d’intensité dans la source entre en jeu dans ’analyse.

Enfin, on peut appliquer différents collimateurs ayant une forme de fente horizon-
tale' (1 mmx28 mm, 4 mm x28 mm ou 7 mm x28 mm) a la sortie de la source destinés
a diminuer le bruit de fond.

III-2-2 Cristaux

Les cristaux sont en quartz ou en silicium, ils ont une forme de cylindre de 100 mm
de diametre et de 0,19 a 0,29 mm d’épaisseur. Leur finesse permet de les courber, afin
qu’ils puissent épouser la face concave du support en verre (voir la figure 1.17) sur le-
quel ils sont fixés simplement par adhésion moléculaire. Le support en verre a été poli
pour acquérir une forme de lentille divergente d’environ 25 mm d’épaisseur, dont la
face concave a un rayon de courbure d’environ 3 m. Ces cristaux ont subi plusieurs me-
sures afin de caractériser leurs rayons de courbure le plus précisément possible : les in-
certitudes sont de 1’ordre de quelques millimetres. Le double de 'espace interréticulaire
(ou 2d) dans le vide a 22,5°C vaut pour le silicium 111 : 0,62712016 £ 0.00000001 nm
[GoTTA ET AL. 1999, Ref.109], pour le Quartz 10-1 : 0,668719 + 0,000027 nm, pour le
quartz 100 : 0,85110 £ 0,00004 nm ; ces deux dernieres valeurs ont été calculées a partir
des résultats non publiés de E. Forster communiqués par D. Gotta. La température des
cristaux est suffisamment stable pour étre relevée au début de chaque spectre avec une
précision de 0,1 °.

1. Le plan de réflexion est horizontal.

_24_



III Mise en ceuvre expérimentale

Fig. 1.17 — Photographie d'un cristal et de son support.

lI-2-2.a Mesure de I'angle de coupe

L’angle de coupe est 'angle entre la surface optique et les plans cristallins. Nous
avons mesuré [CoviTa ET AL. 2008] I’angle de coupe des cristaux a 1’aide de la machine
a haute résolution SEIFERT®XRD 3003 PTS situé au PSI. Cet instrument est constitué
de trois éléments principaux : un faisceau collimaté monochromatique de rayons X a
8,041 keV dont on peut régler la taille a ’aide de fentes (de 3 mm a 1 mm), un socle sur
lequel on fixe le cristal et qui peut étre orienté dans toutes les directions de 'espace, et
un détecteur.

Sur la figure 1.19, 'angle ¥ représente la projection de 1’angle de coupe sur le plan
de réflexion. Sur la figure 1.18, on voit la graduation angulaire (angle ®) gravée sur le
cristal, qui est utile car ¥ dépend de la maniere dont est orienté le cristal par rapport
au plan de réflexion. Par exemple sur la figure 1.19, on voit que 1'angle ¥ prend des
valeurs opposées pour ® = 0° et & = 180°.

Pour mesurer 'amplitude et I'orientation de 1’angle de coupe, il suffit donc de tracer
Y en fonction de l'orientation @ du cristal. La figure 1.20 représente une des courbes
obtenues pour un des cristaux de silicium. L'amplitude et la phase de la sinusoide
correspondent a celles de I'angle de coupe. Nous avons trouvé pour une quinzaine de
cristaux différents des angles de coupe allant jusqu’a 0,63 £ 0,01°.

Notons que I'empreinte sphérique peut ne pas étre parfaitement centrée dans le
cylindre : sur les figures 1.18 et 1.21, le point C qui est le centre du support n’est pas
confondu avec le point le plus profond F (par rapport au fond plat du support en verre
qui sert de référence) de I'empreinte sphérique.
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o’ graduation
mesurant I'angle ®

support
enverre

) support en verre
cristal PP

cristal cC.F

180"

Fig. 1.18 — Schéma d’un cristal sur son support en verre. la graduation ® sert a repérer
'orientation du cristal. Le point C est le centre du support en verre. Le point F
est le point le plus profond de 'empreinte sphérique par rapport au fond plat
du support. Il n’est pas nécessairement confondu avec le point C, ce qui signifie
que l'empreinte sphérique en forme de calotte n’est pas nécessairement centrée
dans le support.

~cristal

N
N/ T- 20,
N

N
N
N

source

source

détecteur detecteur

Fig. 1.19 — Procédure de mesure de ’angle de coupe. L'angle ® fait référence a 1’orientation
du cristal décrit par la figure 1.18. L'angle ¥ dépend de cette orientation car il
dépend de l'orientation de I'angle de coupe. Pour mesurer I'angle de coupe, il
suffit donc de tracer ¥ en fonction de &.
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Fig. 1.20 - Angle ¥ en fonction de 'orientation du cristal . Sur cette exemple, I'angle
de coupe a une amplitude de « = 0,29+0,01°, et est orienté selon ®y =
—87,4+1,2° (c'est-a-dire que pour ® = ®pona ¥ = «).
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Fig. 1.21 — Détermination du point autour duquel la surface du cristal reste identique a
elle-méme dans la rotation autour de Z.

Or la rotation du cristal lors de la mesure doit impérativement se faire autour du
point F pour que quelle que soit I'orientation du cristal, la surface optique reste iden-
tique a elle-méme dans la rotation* autour de I’axe Z : voir la figure 1.21. Pour position-
ner le cristal tel que ce point soit sur I'axe Z, on utilise un laser. La procédure consiste a
changer par translation la position du cristal dans le plan (¥, ) jusqu’a ce que le fais-
ceau laser réfléchi revienne sur lui-méme quelle que soit 1’orientation du cristal mesuré
par I'angle ®.

1. Si I'on n’alignait pas le point F avec I'axe Z, méme avec un angle de coupe nul, on observerait que
I'angle de réflexion ¥ changerait en fonction de I'orientation @ du cristal. On ne mesurerait pas I’angle de
coupe mais seulement 'effet du décentrage de 'empreinte sphérique par rapport au support en verre.
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[I-2-2.b Orientation du cristal dans le spectrometre

L'orientation du systéme détecteur + cristal est repérée par 1'angle 0,,,, représenté
sur la figure 1.22. L’axe de rotation du cristal dans le référentiel du détecteur est
confondu avec 'axe de rotation du systeme cristal + détecteur et son orientation est
repérée par I'angle 0.,s;. Il est aussi possible d’ajuster l'inclinaison verticale du cristal.

E(:le’*i chambre & plasma

h—

Fig. 1.22 — Schéma des axes de rotation du spectromeétre.

III-2-2.c Masques

Les cristaux ne sont pas parfaitement centrés sur leurs supports en verre (voir par
exemple les figures 1.17 et 1.18). Afin d’avoir une surface réfléchissante correctement
centrée sur 'axe de rotation des cristaux et du détecteur, on a utilisé des masques : une
fois appliqués sur les cristaux, la zone réfléchissante est centrée sur 1’axe de rotation.
D’autre part cela permet de masquer les défauts des cristaux plus importants sur les
bords. Les tailles des masques sont décrites par la figure 1.23.
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Fig. 1.23 — Schéma des masques appliqués sur les cristaux qui ont été utilisés lors de l'ac-
quisition des spectres que nous avons étudiés.

[II-2-3 Détecteur
[II-2-3.a Positionnement du détecteur

Le détecteur est représenté sur la figure 1.5. L'orientation du systeme détecteur +
cristal est repérée par 1'angle 6,,,, dont I'axe de rotation est confondu avec celui du
cristal. Le détecteur est relié a son axe de rotation par un bras composés de tubes
mesurés précisément, il peut étre translaté le long de ce bras grace a une platine de
translation micrométrique. L'incertitude totale sur la distance détecteur-cristal due a la

mesure de la longueur des tubes est de I'ordre de 0,25 mm.

[I-2-3.b Capteurs CCD

Le détecteur est composé de 6 capteurs CCD de 610 x 610 pixels d’environ
40 x 40 um? chacun. IIs couvrent une surface totale d’environ 49 x 73 mm?. Le détec-
teur fonctionne en deux temps : 'acquisition ot1 I’énergie des rayons X est convertie en
charge électrique par photoionisation des atomes des cristaux de silicium constitutifs
des pixels, puis le transfert. Dans le cas de notre expérience, chaque cycle durait environ
une minute. Dans les données, sont encodées la position et la charge recue de chaque
pixel. Les contrdleurs électroniques (amplificateurs et pré-amplificateurs) de chacun des
capteurs CCD ont une courbe de réponse en énergie qui leur est propre, on doit donc
les calibrer lors de I'expérience. L'information relative & la quantité d’énergie recue par
les pixels n’est pas utilisée pour trouver les énergies des transitions car la résolution
d’environ 160 eV n’est largement pas suffisante. Elle n’est utilisée que pour sélection-
ner les événements correspondant a la gamme d’énergie qui nous intéresse, c’est-a-dire
pour diminuer le bruit.

Lors de l’analyse, les images a deux dimensions (voir la figure 1.15) sont projetées
le long de I’axe vertical pour donner des histogrammes (ou spectres) a une dimension ;
nous reviendrons sur cette procédure au § IV-3-1.a. Chaque colonne de pixel correspon-
dra alors a une abscisse appelée « canal » (voir par exemple la figure 1.24).
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III-3 Procédure pour obtenir des spectres

I1I-3-1 Balayage de la source

Le cristal est orienté par rapport a la source de sorte a réfléchir les transitions re-
cherchées, le détecteur est placé par rapport au cristal de sorte a recueillir les rayons
réfléchis. Comme nous l'avons déja évoqué aux paragraphes II-2-2 et II-2-3, les rayons
constitutifs d'une raie ne proviennent que d’une région restreinte de la surface d’émis-
sion de la source, dont la position moyenne est fonction de I'énergie de la raie en ques-
tion. L'intensité de la source étant plus importante au centre qu’aux bords, 'intensité
des raies observées sur le détecteur varie lorsque 1’on change l’orientation du systeme
cristal+détecteur par rapport a la source. On va placer le systeme cristal+détecteur par
rapport a la source de sorte que les rayons qui constituent la raie de référence trouvent
leur origine dans la zone centrale de la source, ce qui revient aussi & maximiser son
intensité.

Nombre d'événements

L Abyy =420
8000

I —  Alyy=-%
6000+

F — Ablgm = —15'
4000+
2000 ;

_WA | Sy M Numéro de canal

700 800 900 1000 1100 1200

Fig. 1.24 — On représente trois des spectres relevés pendant une procédure de balayage de la
source. L'intensité des raies varie en fonction de 1’angle de la source par rapport
au spectrometre. Af,,,, désigne 'écart entre 6, et ’angle pour lequel les rayons
qui constituent la raie de référence trouvent leur origine au centre de la source.

Comme la source est fixe, c’est 'ensemble cristal+détecteur qui est déplacé en chan-
geant l'angle 0,,,, (voir la figure 1.22). L'intensité de chaque raie varie en fonction de
cet angle, ce qui est illustré par la figure 1.24. On trace alors l'intensité de la raie de
référence en fonction de 6, et I'on détermine a partir du maximum de la courbe la
position optimale du systéeme. Dans cette position, les rayons qui constituent la raie de
référence trouvent leurs origines au centre de la source.
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Fig. 1.25 — Les courbes représentent des profils de raies simulés a différentes distances (voir
la 1égende) de la position focale afin d’illustrer 1’élargissement que 1’on observe
sur les raies lors d’une procédure de recherche de la distance focale.

I1I-3-2 Recherche de la position de focale de la raie de référence

On va aussi chercher a recueillir les raies sur le détecteur a la distance ou elles
ont la largeur la plus petite (voir la figure 1.25). Comme a chaque raie correspond sa
propre position focale (II-2-2), on choisit a nouveau la raie de référence pour déterminer
la meilleure distance cristal-détecteur. On acquiert une série de spectres a différentes
distances sur un intervalle d’environ 30 mm. Le réglage se fait grace a la platine de
translation micrométrique (IlI-2-3.a). La largeur a mi-hauteur de la raie de référence est
tracée en fonction de la distance cristal-détecteur. On place le détecteur a la position
correspondant au minimum de la courbe.

III-3-3 Acquisition

Les éléments sont laissés fixes pendant I’acquisition. Nous avons vu qu'un cycle de
la caméra dure environ une minute. Un spectre correspond a la somme de ces acquisi-
tions, et peut cumuler dans notre cas jusqu’a 120 minutes.

IV Méthode d’analyse

IV-1 Introduction

Jusqu’a présent, les énergies des raies étaient obtenues en considérant une position
unique pour chaque raie, donnée par exemple par le barycentre ou le sommet de la
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Expérience =

SOURCE spectrométre [t |

Simulation \

parameétres - _

E1
E2
Es
Es

Fig. 1.26 — Schéma du principe de la méthode d’analyse.

raie. A partir de cette position, était obtenue 1’énergie en utilisant la loi de Bragg, et ses
corrections [DESLATTES and CHANTLER 1995].

Pourtant, le choix des parametres que 'on vient d’évoquer n’a a priori pas d’origine
physique.

En effet, les raies que 1’on observe sur le détecteur sont, comme on I’a démontré dans
la section II, issues d'une construction géométrique complexe, et on ne connait pas de
formule simple donnant la forme ou la position d"une raie en fonction de son énergie.
On va résoudre le probleme consistant a relier les raies présentes sur les spectres aux
énergies des transitions auxquelles elles correspondent en utilisant une simulation, qui
vient en quelque sorte remplacer la fonction de réponse théorique du spectrometre.
L'idée consistant a utiliser uniquement la simulation pour établir le lien entre profil de
raie et énergie a été introduite un peu avant le début de ma these par E. O. Le Bigot.

IV-2 Résumé de la méthode d’analyse

Les transitions atomiques sont transformées en spectres par le spectrometre; le
programme de simulation reconstitue cette transformation. L'idée sur laquelle repose
notre méthode consiste a reproduire les spectres expérimentaux par la simulation, avec
comme uniques variables les énergies des raies (voir la figure 1.26). Lorsque 1'on par-
vient a reproduire avec la simulation un spectre identique au spectre expérimental, on
a déterminé les valeurs des énergies que 1’on cherchait.

En pratique, on procede différemment, car au lieu de produire plusieurs fois chaque
raie jusqu’a ce qu’elle se superpose parfaitement a la courbe expérimentale, on va les
produire une fois seulement en utilisant pour leurs énergies des valeurs proches de
celles que 1’on cherche, et faire un ajustement fin de leurs positions a 1’aide d"un pro-
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Fig. 1.27 — La méthode d’analyse en pratique. En 1. sont représentés les profils obtenus
par la simulation, d’écart en énergie AE. En 2., ces profils sont supperposés a
l'aide d'un programme d’ajustement de courbes au spectre expérimental, leur
« distance » relative (autrement dit leur écart en énergie) est modifiée. En 3. on
a le nouvel écart en énergie AF.

gramme d’ajustement de courbes (voir la figure 1.27).

Emprunter ce raccourci contribue de facon négligeable a l'erreur sur les énergies,
les formes des profils changeant tres peu pour des variations d’énergie aussi faibles.
Pour mesurer le décalage en énergie découlant de cet ajustement, il est nécessaire de
choisir une fonction f(E) — position reliant une position conventionnelle du profil que
I'on ajuste a son énergie. On va simplement choisir d’utiliser la loi de Bragg (f =loi
de Bragg). La fonction f que l'on a choisie doit étre suffisamment proche de la fonc-
tion de dispersion « réelle » du spectrometre pour que l'erreur sur les énergies due a
son utilisation pour mesurer les ajustements soit négligeable. En effet, si le résultat de
'ajustement donne un décalage de la raie simulée valant 60, il faut que cette quantité
se traduise en terme de décalage d’énergie JE de fagon suffisamment précise.

Voyons l'ordre de grandeur de l'erreur commise par le fait de choisir cette fonc-
tion f différente de la fonction de dispersion « réelle » du spectrometre (que 1’'on ne
connait pas). Par exemple, si la fonction de dispersion « réelle » du spectrometre était
f(0) (1}r€) = 5 Sin}éc(l o) (expression de la « loi de Bragg corrigée ») o € < 1 est la cor-
rection due a l'indice de réfraction, et que la fonction utilisée pour associer énergie et
position est f(0) = M’;ﬁ (expression de la loi de Bragg simple), I’erreur relative sur
’énergie a 1’ordre un serait égale a eSE. Donc la fonction choisie convient tres bien car
OE et € sont tres petits.

Pour chaque raie dont on recherche I'énergie, on va reproduire a 1’aide de la simula-
tion le lieu des impacts des rayons sur le détecteur. Pour cela, on utilise un programme
de tracé de rayon (IV-3-2) qui prend en compte les divers parametres (distances, pro-
priétés et géométrie du cristal (IV-3-2.b), fonction de réponse du cristal (IV-3-2.a), di-
mensions de la source (IV-3-3)) mis en jeu durant 1’expérience. Lors de cette procédure,
nous venons de voir que 'on associe de fagon univoque a chaque raie un parametre
f(E) (nous avons choisi I'angle de Bragg), et que c’est cette « marque » qui va servir a
mesurer le déplacement de la raie lors de l'ajustement fin (traits verticaux de la figure
1.27), toutes les autres dépendances étant incluses dans la simulation. Pour pouvoir
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faire 1’ajustement de courbe, on va transformer les raies simulées et I'image expérimen-
tale (2 deux dimensions) en histogrammes & une dimension (IV-3-1.a), c’est-a-dire les
projeter le long de 1’axe des raies. Les raies étant courbées, il est nécessaire d’effectuer
une décourbure de I'image 2D avant la projection afin de conserver un maximum de ré-
solution. On dispose alors d'un spectre 1D et de profils de raies simulés utilisables par
le programme d’ajustement de courbes. A la fin du processus d’ajustement de courbes
par la méthode des moindres carrés, les profils de raies simulés se retrouvent placés sur
le spectre expérimental de sorte a se superposer le mieux possible aux profils des raies
expérimentales (IV-3-4). On obtient ainsi une position optimisée pour chaque profil de
raie simulée, et il suffit d’appliquer la fonction inverse f~!(nouvelle position) — E'
pour trouver 1’énergie y correspondant.

IV-3 Les différentes étapes de 1’analyse : présentation détaillée

IV-3-1 Extraction des données brutes : programme « CCDM »

On dispose a la fin de I'expérience de fichiers de données qui doivent étre traités
avant de pouvoir étre utilisés dans ’analyse. Grace a un programme appelé « CCDM »,
on va produire une image 2D des lieux d’impacts des rayons obtenus pendant 1’acquisi-
tion. Les données sont recueillies par six capteurs CCD distincts, qui fournissent chacun
un fichier de données. Il faut les assembler afin d’obtenir une image compléte.

Les capteurs ne sont pas parfaitement alignés les uns par rapport aux autres, il est
donc nécessaire de déplacer par rotation et translation les six images des capteurs CCD,
de sorte a ce qu’elles soient agencées les unes par rapport aux autres telles que 1'étaient
les capteurs durant I'expérience. L’étude de ces orientations et du détecteur est détaillée
dans [TRASSINELLI ET AL. 2006].

On va également Oter les événements ne correspondant pas a la gamme d’énergie
couverte par le spectre que ’on analyse.

Pour cela, on affiche I'histogramme des événements en fonction de leurs énergies, et
’on détermine les limites de I'intervalle d’énergie qui nous intéresse. On doit également
accepter les intervalles d’énergie correspondant a des multiples de l'intervalle d’énergie
principal car ils correspondent aux cas de pixels ayant recu plusieurs photons pendant
la durée d’acquisition (voir la figure 1.28).

IV-3-1.a Projection 2D vers 1D

Ce programme sert également a faire la projection de 1'image 2D vers le spectre 1D
servant au programme d’ajustement de courbes. Pour ce faire, il calcule préalablement
les parametres qui serviront a décourber I'image (figure 1.15). Pour cela on choisit une
raie isolée qui se distingue bien, et le programme ajuste les parametres d'une parabole
a + by + cy? sur la répartition de densité de cette raie. Le sommet est tangent a 1’axe
vertical, et les trois parametres a, b et c sont ajustables. Une transformation permettant
de passer de la parabole a une droite est alors appliquée a I'image dans son ensemble,
car 'essentiel est que toutes les raies d’'un méme spectre subissent la méme transfor-
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Fig. 1.28 — Distribution des énergies regues par les pixels pendant l'acquisition d'un spectre.
Le pic principal correspond a la gamme d’énergie des raies que 'on étudie. Le
second pic (le moins intense) est constitué d’événements ayant deux fois plus
d’énergie, qui correspondent en réalité au cas des pixels ayant recu deux coups.
Plus l'intensité de la source est grande pendant l'intervalle de temps d’acquisi-
tion, plus la part des pics multiples de 1'énergie principale croit.

mation de décourbure. Les différents profils simulés subissent la méme procédure de
décourbure ot les parametres sont calculés a partir de la méme raie simulée.

IV-3-2 Obtention des profils de raies simulés par méthode de Monte-Carlo : pro-
gramme « xtrack »

Le programme de tracé de rayons « xtrack » écrit par L. Simons simule I’expérience.
Pour chaque raie, le programme tire aléatoirement (méthode de Monte-Carlo) les co-
ordonnées décrivant la trajectoire d'un rayon X d’énergie E trés proche de l'énergie
recherchée qui peut étre émis par la source, réfléchi par le cristal et arriver sur le dé-
tecteur. La probabilité pour que le rayon soit réfléchi par le cristal est donnée par la
valeur que prend la fonction de réponse (figure 1.29) a I'angle d’incidence du rayon.
Cette opération est répétée jusqu’a obtenir une raie constituée de suffisamment d’évé-
nements, pour que la statistique ne soit pas un facteur limitant. Le programme fournit
un fichier contenant toutes les coordonnées servant a tracer la trajectoire suivie par
chaque rayon. Notons que grace a ces coordonnées, on va entre autres pouvoir implé-
menter a posteriori la fonction de répartition d’intensité de la source (IV-3-3).

IV-3-2.a Fonction de réponse des cristaux : programme « Xop »

Le programme xcrystal de Xop [SANCHEZ DEL Rio and DEjus 2004] fournit la réponse
du cristal & une énergie donnée en calculant les interférences multiples issues des ré-
flexions de 1'onde par les plans du cristal. On fournit au programme les parametres
suivants : la nature du cristal ainsi que son plan de coupe, la valeur approximative de
I'énergie ainsi que la température du cristal relevée pendant 1’expérience.
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Fig. 1.29 — Exemple de fonction de réponse du quartz(10-1) a 3.1keV. La réflectivité est
tracée en fonction de 1’angle d’incidence 6 auquel on soustrait 6p.

Les fonctions de réponse (voir la figure 1.29) ont une largeur finie, et sont légerement
décentrées par rapport a I’angle 6z que 1’on obtient en utilisant la loi de Bragg qui n’est,
on le rappelle, qu'une approximation.

IV-3-2.b Liste des paramétres a implémenter dans le programme de tracé de rayon

Le but est de fournir au programme les parametres qui permettent de reproduire
la configuration de 1’expérience. Les parametres suivants sont directement implémen-
tés : le rayon de courbure, 1’'espace interréticulaire (2d) du cristal, la distance cristal-
détecteur, la distance cristal-source, les dimensions de la fente placée devant la source,
les dimensions du masque placé sur le cristal, les dimensions du détecteur, I’amplitude
et 'orientation de I’angle de coupe.

D’autres parametres doivent étre calculés (voir la figure 1.30) : il s’agit des orien-
tations du cristal et du détecteur dans I’espace. En effet, les angles 8, et 0,s; décrits
sur la figure 1.22 ne sont pas mesurés de fagon absolue, ils ne servent qu’a mesurer des
déplacements.

Pour fixer les orientations du cristal et du détecteur, on va se servir de la loi de
Bragg et de la raie de référence dont I'énergie théorique est connue avec une précision
(0.5 meV ou 0.4 meV selon I'élément) qui se trouve étre au-dela de celle que ’on cherche
a atteindre avec notre analyse (quelques meV). Tous les résultats sont donc issus d'une
mesure relative. Dans 'ensemble des résultats présentés ici, la raie de référence est
la transition M1 1s 2s 3S; — 1s2 1Sy, dont les valeurs théoriques sont données dans
le tableau 1.15 de la section V et sont issues de [ARTEMYEV ET AL. 2005]. On oriente
le cristal par rapport au détecteur de sorte que la raie de référence occupe la méme
position sur le détecteur que celle qu’elle occupe sur le spectre expérimental.

En ce qui concerne la position de la source, elle est déterminée a partir des données
expérimentales du balayage de la source qui établi une correspondance entre I'angle
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Fig. 1.30 — Pour trouver les angles a fournir au programme de tracé de rayons, on utilise
la loi de Bragg. Sur cet exemple, la source est placée de sorte que les rayons
constituant la raie de référence d’angle de réflexion 0 trouvent leurs origines
au centre de la source. On oriente d’autre part le détecteur par rapport aux
plans cristallins de sorte que la raie occupe la méme position que sur le spectre
expérimental. Enfin, la surface optique du cristal n’est pas parallele aux plans
cristallins : il y a un angle de coupe non nul par rapport a la surface optique qui,
projeté sur le plan horizontal, produit un angle aj,.

lu 0, et la position réelle de la source par rapport aux plans du cristal. Les rayons
constituant la raie de référence trouvent en général leurs origines au centre de la source.

Enfin, Pour déterminer une éventuelle inclinaison verticale du cristal, on utilise a
nouveau les données expérimentales : des spectres préliminaires aux acquisitions ont
été réalisés en utilisant des masques plus petits permettant de center verticalement les
réflexions sur le détecteur. Si lors de ’analyse on constate en observant le spectre pré-
liminaire que la zone éclairée de 1'image est décentrée par rapport au plan horizontal,
on inclut le décalage dans la simulation.

Rappelons que la surface optique peut ne pas étre parallele aux plans du cristal
(angle de coupe). L'orientation du cristal que I'on calcule dépend donc de cet angle de
coupe a la fois dans le plan de la réflexion (plan horizontal) et dans le plan perpendi-
culaire au plan de réflexion (plan vertical).

Enfin, le dernier parametre d’entrée du programme est I’énergie de la raie que 'on
souhaite reproduire.

IV-3-3 Implémentation de la fonction de répartition de 'intensité de la source

Lors des premieres analyses, cette répartition d’intensité n’avait pas été prise en
compte. Pour tester nos résultats, on avait analysé plusieurs spectres obtenus lors d'une
méme procédure de détermination de la distance focale de la raie de référence. On avait
alors remarqué que les valeurs trouvées pour les énergies évoluaient en fonction de la
distance cristal-détecteur, en suivant une pente. Ceci est illustré par la figure 1.31.
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D’autre part, plus un spectre avait été réalisé a une grande distance de la position
focale, moins les profils de raies simulées reproduisaient bien les raies expérimentales.
En comparant les déformations subies par les profils des raies expérimentales et celles
subies par les profils des raies simulées lorsque le détecteur s’éloignait de la distance
focale, on a remarqué des différences.

10,02 -
—&—Serie 1
10,00 - —a—Serie 2
’;‘ —8—Serie 3
U
— ]
v 9,98
2
) L
=
& \+
9,96
-15 -10 -5 0 5 10 15
position focale - position du détecteur (mm)

Fig. 1.31 — Exemple de résultats obtenus pour l'écart en énergie entre les transitions
1s 2s 2p 2P3/2 — 1s? 2s 281/2 et 1s 2s 38, — 1s? S (transition de réfé-
rence) avant l'introduction de la répartition d’intensité de la source dans 1’ana-
lyse. Chaque série correspond a une procédure de détermination de la position
focale de la raie de référence. Chacun des points correspond a un spectre (les
barres d’erreurs représentées correspondent uniquement a l'erreur due a l'ajus-
tement de courbes). L'abscisse est la distance entre la position du détecteur et la
position focale. On voit que les résultats présentent une pente, ce qui révele un
probleme systématique de I'ancienne analyse.

A partir de ce constat, on a supposé que ces problemes pouvaient provenir d’une
inhomogénéité de l'intensité de la source non prise en compte dans la simulation. En
effet, les résultats s’expliquent si I'on se souvient de la maniére dont sont agencés les
rayons constituant une raie (II-2-2 a II-2-4). Chaque raie provient d'une certaine zone de
la source, et chaque portion de raie provient d"une partie de cette zone. Ceci est illustré
par la figure 1.32. Une inhomogénéité dans la répartition d’intensité de la source se
retrouve dans le profil de la raie. Si on ne tient pas compte de la répartition d’intensité
de la source, les raies simulées sont déformées par rapport a la réalité de 1’expérience.

On va faire en sorte que la répartition des points d’origines (c’est-a-dire au niveau
de la source) des rayons formant une raie reproduise la répartition de l'intensité de
la source relevée pendant 1’expérience. Pour cela, on va éliminer certains des rayons
constitutifs de la raie que 1’on vient de produire avec une source homogene. La source
étant une fente horizontale (1 a 4mm de hauteur pour 28 mm de largeur), on peut
considérer qu’il n’'y pas de variation d’intensité le long de 1’axe vertical, et ne s’intéresser
qu’aux variations dans le plan horizontal. Cela permet, pour trouver la répartition de
l'intensité de la source, d’utiliser les spectres relevés pendant le balayage de la source
(voir la figure 1.24). Notons que ces spectres n’étant pas a l’origine destinés a étre
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utilisés pour ¢a, ils n’ont pas toujours été réalisés dans des conditions idéales.

Cristal

Source
Détecteur “ N paie ]

Cristal

Fig. 1.32 — Les variations d’intensité sont représentées par les halos. Les schémas du haut
et du bas représentent les rayons constitutifs de deux raies différentes. On voit
que selon la transition, les raies sont issues de zone différentes de la source, ot
la variation d’intensité difféere. Ces variations modifient les formes des raies.

On trace l'intensité de chaque raie étudiée en fonction de I'angle du systéme rigide
cristal+détecteur par rapport a la source (voir la figure 1.33. Chacune des courbes est la
convolution de la répartition d’intensité dans la source de la transition considérée avec
la réponse du systeme pour cette méme transition. Elles ont plus ou moins une allure
de Gaussienne. On ne connait pas la forme théorique de la fonction de répartition de
lI'intensité de la source (ni celle de la réponse du systeme), mais comme il s’agit de
moduler 'intensité dans la source pour chaque raie sur une petite zone, on peut utiliser
une fonction approximative qui s’ajustera suffisamment bien sur la zone concernée
(zone entre les pointillés sur la figure 1.33).0On modélise la répartition d’intensité de la
source par une Gaussienne a parametres libres (centre, hauteur et largeur) et la réponse
du systéme par une Gaussienne dont la largeur est imposée et déterminée a 1’aide du
programme de simulation. L'ajustement de courbe nous donne la valeur de la largeur
a mi-hauteur de la fonction de répartition Gaussienne que 'on va imposer aux points
d’origines des rayons constituant les raies simulées.

A ce stade, on dispose donc dune collection de raies, qui doivent étre projetées
(voir le paragraph IV-3-1.a) pour pouvoir étre utilisées par le programme d’ajustement
de courbes.
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Fig. 1.33 — Intensité des raies 1 (raie de référence) et 2 en fonction de l'angle A0, (défini
comme pour la figure 1.24). On déduit d"un ajustement de courbe la forme de
la répartition d’intensité dans la source effective pour chaque raie. L'intervalle
angulaire situé entre les traits pointillés (environ 6’ d’arc) correspond aux zones
de la source contribuant effectivement a la construction des raies (les zones d’ol1
partent les rayons sur les schémas de la figure 1.32). Seuls les points situés autour
de cette zone (colorés en bleu) on été utilisés pour le fit.

IV-3-4 Ajustement de courbes

Le programme place les profils de raies simulés sur le spectre expérimental, en
ajustant leurs hauteurs et leur positions. Pour cela, il utilise la méthode des moindres
carrés. Il introduit un parameétre ajustable supplémentaire : un facteur d’élargissement
des raies. En effet, les profils sont convolués avec une Gaussienne ce qui correspond
physiquement a l'élargissement des raies di aux imperfections des cristaux, et a 1’élar-
gissement Doppler. Néanmoins, certaines raies sont plus larges que d’autres, car les
largeurs naturelles des niveaux leurs correspondant intégrent un élargissement Lorent-
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zien di a l'effet Auger .
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Fig. 1.34 — Exemple de résultat fourni par le programme apres l’ajustement des profils si-
mulés pour la raie de la transition M1 de I’argon héliumoide (161) 1s 2s 3S; —
152 1Sy. Sur la figure du bas la courbe rouge est la somme des différentes courbes
de la figure du haut.

1. L'état initial de I'ion qui peut se désexciter par émission Auger ou par émission radiative est dégénéré
avec un continuum impliquant I'emission d'un photon (émission radiative) et un continuum impliquant
I’émission d’un électron (émission Auger). C’est 1’effet du couplage avec le continuum électronique qui
introduit 1’élargissement et le décalage Auger que I'on cherche a mesurer. Voir [COHEN-TANNOUDJI ET AL.
1977, chap . XIII] par exemple.
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L’élargissement Gaussien calculé par le programme tient alors un role supplémen-
taire, tentant de compenser 1’élargissement Lorentzien dt aux l'élargissements radiatif
et Auger. On verra a la section V-4-2, comment améliorer 1’analyse en remplagant le fac-
teur d’élargissement Gaussien dont se sert la procédure d’ajustement de courbes, par
un élargissement Lorentzien plus approprié.
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Fig. 1.35 — Résultats fournis par le programme apres 1'ajustement des profils simulés pour
les raies des transitions 1s 2p 'P; — 1s? !Sq (figure du haut), 1s 2p 3P, —
1s? 1Sy et 1s 2p 3p; —» 182 15 (figure du bas) de l’argon héliumoide (16™). Les
raies notées N. E. n’ont pas encore été étudiées.
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En pratique, on place d’abord les raies qui se distinguent le mieux, puis on ajoute
les raies peu intenses. On reproduit alors la courbe expérimentale le mieux possible afin
d’optimiser I’ajustement de la position des raies les plus intenses. Les figures 1.34, 1.35,
1.36, 1.37 et 1.38 montrent des exemples de résultats fournis par le programme apres
l'ajustement des profils simulés.
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Fig. 1.36 — Résultat fourni par le programme apres 1’ajustement des profils simulés pour la
raie de la transition 1s 2s? 2p 'P; — 1s? 25? 1S; de l'argon bérylliumoide (14%).
Sur la figure du bas la courbe en trait continu rouge est la somme des différentes
courbes de la figure du haut.
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Fig. 1.37 — Résultat fourni par le programme apres l'ajustement des profils simulés pour
les raies des transitions 1s 2s 2p 2P3/2 — 1s% 2s 281/2 et 1s 2s 2p 2P1/2 —
152 25 %Sy /; de l'argon lithiumoide (15%).

sl | | S 15 2p s 152 'I ' ; |
: L s |
ol 27 AW l Ii |
é I(I lll‘ \J N. 1. #1
i A |
NL#E2 |1 ‘ ’ P ". ‘ ‘
D | ﬂ”‘u P Il

Numéro de canal

Fig. 1.38 — Résultat fourni par le programme apres l’ajustement des profils simulés pour les

raies des transitions 1s 2p 3P, — 182 1Sy et 1s 2p 3P, — 152 1Sy du soufre 141,
et deux raies de transitions non identifiées du soufre.
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V Résultats

V-1 Incertitudes

Nous allons maintenant discuter les contributions a l'incertitude. Nous avons ef-
fectué de nombreux tests portant sur I'importance des contributions des différents pa-
rametres entrant en jeu. L'incertitude sur les valeurs des parametres utilisés lors de
’analyse induit une contribution a l'incertitude sur I'énergie. Dans les résultats présen-
tés ici, on a tenu compte de l'erreur induite par les incertitudes sur la valeur de 1'espace
interréticulaire des cristaux, sur la valeur du rayon de courbure du cristal, sur la dis-
tance du détecteur au cristal, sur l'erreur due au désalignement du cristal par rapport
au bras du détecteur, sur la répartition d’intensité de la source, et on a bien siir tenu
compte de l'incertitude retournée par le programme d’ajustement de courbes.

Le fait d’avoir analysé de nombreux spectres réalisés a ’aide de dispositifs dont les
éléments différaient (cristal, longueur du bras reliant le détecteur au cristal, taille du
masque, etc) permet de vérifier la consistance des résultats.

Toutes les incertitudes sont données dans les tableaux récapitulatifs de la section
V-2.

V-1-1 Incertitude due a la répartition d’intensité de la source

Pour évaluer cette incertitude, nous avons testé I'effet de ce parametre dans ’analyse
en le faisant varier dans l'intervalle que suggérait 'imprécision des données permettant
de le fixer. Il est 'une des plus importantes contributions a l’erreur systématique et
contribue a hauteur de 15% a 35% environ.

V-1-2 Position du masque du cristal

Un léger désalignement de la surface réfléchissante du cristal par rapport au centre
de rotation (par lequel passe le bras mécanique supportant le détecteur) modifie la
distance réelle entre le détecteur et le cristal. L'incertitude sur 1’alignement du masque
(qui détermine la surface réfléchissante) par rapport au centre de rotation est estimée a
0,2 mm, ce qui contribue a l'erreur systématique totale a hauteur de 15% environ.

V-1-3 Distance cristal-détecteur

Les éléments composant le bras mécanique soutenant le détecteur ont été mesu-
rés micrométriquement. C’est a partir de ces longueurs que I'on détermine la distance
cristal-détecteur. Pour chaque dispositif utilisé (qui dépend de la gamme d’énergie que
I'on observe et du type de cristal), les erreurs cumulées dues aux différents éléments
constituant le bras sont d’environ 0.26 mm, ce qui contribue a 'erreur systématique
totale a hauteur de 25% environ.
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V-1-4 Rayons de courbures des cristaux

De nombreux efforts utilisant diverses méthodes (mécaniques ou optiques) pour
déterminer le plus précisément possible les rayons de courbures ont été fournis. Malgré
cela, on constate des différences de quelques millimeétres (sur un rayon de 3 m) entre
les valeurs trouvées. Une erreur sur le rayon du cristal influe sur les résultats d’une
analyse, car les formes des profils de raies dépendent du rayon de courbure. En faisant
varier le rayon du cristal dans la simulation, on a pu évaluer I'influence de ce parametre
sur les résultats. Il contribue a I’erreur systématique totale a hauteur de 15% environ.

V-1-5 Espace interréticulaire

L’incertitude sur I'espace interréticulaire contribue a 'erreur systématique totale a
hauteur de 10% environ lorsqu’il s’agit d’un cristal de quartz. L'erreur sur les énergies
due a l'incertitude sur 1'espace interréticulaire du silicium est en revanche négligeable.

V-1-6 Correction due a la courbure du cristal

Le fait de courber le cristal déforme le réseau cristallin. La distance interréticulaire
change d’un endroit a 'autre du volume du cristal (voir la figure 1.39). On est en
principe capable de calculer la correction sur l'espace interréticulaire due a cet effet,
cependant, I'étude qui le permettrait n’a pas encore été effectuée. On peut toutefois
évaluer 1'ordre de grandeur de la correction aux énergies. Si I'on prend 1’exemple du
Silll, et que I'on considere la déformation comme étant isotrope, on sait [CEMBALI
ET AL. 1992 ; CHUKHOVSKII ET AL. 1996] que la distance interréticulaire corrigée, c’est-
a-dire la valeur que l'on doit utiliser dans la loi de Bragg est donnée par la formule
suivante :

1-7 R (1.5)

d = dy (1+ 2 ”2>
ol dy est la distance interréticulaire du cristal ne subissant pas de déformation, v le
coefficient de Poisson du matériau, et t I'épaisseur du cristal.
Faute de pouvoir des a présent inclure cet effet dans I'analyse, on va inclure une
incertitude supplémentaire dans nos résultats correspondant a 1’ordre de grandeur de
la correction a l'énergie due a cet effet. Ce parametre contribue a I’erreur systématique

totale a hauteur de 5% environ.

", AN
""""""""""""""""" courbure . B \\
————————————————————————————————— . DN

Fig. 1.39 — A gauche est représenté en vue de coupe un élément de volume du cristal non
courbé. A droite, la courbure a pour effet d’écarter les plans cristallins dans la
zone interne, et de les rapprocher dans la zone externe.
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V-2 Résumé des résultats

Pour tester la stabilité de nos résultats, nous avons a nouveau (voir IV-3-3) analysé
des spectres réalisés a différentes distances du cristal, c’est-a-dire, obtenus lors de la
procédure de détermination de la distance focale de la raie de référence. Si les résultats
sont probablement perfectibles a I'aide d’un meilleur étalonnage de la densité d’inten-
sité de la source, nous ne trouvons plus les pentes caractéristiques des anciens résultats
(IV-3-3, figure 1.31), comme cela est illustré par les figures 1.40, 1.41, 1.42.

ARGON
(1s 25 2p 2Poy3— 1s% 25 2Syz) - (1s 2s 35Sy > 1s? 1S))
9,995 -
9,99 - asériel Qz 10-1 Z20 60R
9 9385 asérie 2 Qz 10-1 Z20 40R
—_ /
4 série 3 z 10-1 Z20 60R
E %281 m série 4 gz 10-1 Z21 40C
) 9,975 A o )
=) 997 | #série5 Si 111 Z13 60R
T ! esérie 6 Si11lZ13 60C
c 9,965 -
v
9,96 |
9,955 4
9,95 ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘
-15  -10 -5 0 5 10 15
position focale - position du détecteur (mm)

Fig. 1.40 — Résultats pour I'écart en énergie entre la transition 1s 2s 2p 2P3,, — 152 2s 25/,
de I'argon 15* et la transition M1 1s 2s 3S; — 152 'Sy de I'argon 16*. Chaque
point correspond au résultat de I'analyse d'un spectre. Les spectres ayant été
effectués pendant une méme procédure de détermination de la distance focale
pour lesquels seule la distance détecteur-cristal (en abscisse) differe d’un spectre
a l'autre, sont regroupés en séries. La taille du masque appliqué sur le cristal
est donné dans la légende par les symboles 40C, 60C, 40R, ou 60R, ce qui fait
référence a leurs formes décrites au paragraphe IlI-2-2.c : R correspond & un
masque de forme verticale, C désigne un masque de forme circulaire. Les carac-
téristiques des cristaux correspondant aux spectres sont données par la légende,
Zxx désigne le nom du cristal.

On a regroupé les spectres ayant été réalisés avec le méme dispositif expérimental,
c’est-a-dire avec le méme type de cristal. Au sein de chaque groupe la valeur des incer-
titudes systématiques dues aux différents parametres (distance cristal-détecteur, espace
interréticulaire etc) est la méme pour chaque spectre. Pour chaque groupe on calcule la
moyenne pondérée E, des énergies en prenant l'incertitude statistique comme facteur
de poids dans le calcul (les incertitudes systématiques étant les mémes pour tous les
_ LiE/o?
o Y1/ Ul-z

spectres d’'un méme groupe), c’est-a-dire Eg (ot 0; est I'erreur statistique).
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SOUFRE
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Fig. 1.41 — Résultats pour 1'écart en énergie entre la transition 1s 2s 2p 2p, /2 — 1s% 2s %S, /2
du soufre 13T et la transition M1 1s 2s 3S; — 1s? 1S, du soufre 14™. Voir la
figure 1.40 pour les conventions appliquées a la légende.

CHLORE
(1s 25 2p Pyys = 157 25 ?S ) - (1s 25 3S; > 1s, 'Sg)

8,83 -
esériel Silll Z13 40C
8,825 -
. ®série 2 Sil1l1l Z13 60R
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2 8,81
2
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Fig. 1.42 — Résultats pour 1’écart en énergie entre la transition 1s 2s 2p 2p, /2 — 1s2 2s 2S; /2
du chlore 14" et la transition M1 1s 2s 3S; — 1s? Sy du chlore 157. Voir la figure
1.40 pour les conventions appliquées a la légende.

Enfin, pour rassembler ces résultats en une valeur moyenne, on calcule la moyenne E
des énergies E, en leur affectant un poids 1/ (T§ ou 0y est égal a la somme quadratique *
des différentes incertitudes (incertitude statistique, position du masque, distance cristal-
détecteur,. . .) relatives a chaque groupe. Les incertitudes données correspondent & une

1. C’est-a-dire la racine carrée de la somme des carrés.
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déviation standard.

Nous présentons dans les tableaux 1.1 a 1.14 les résultats détaillés pour les tran-
sitions étudiées. Dans tous nos calculs, les constantes fondamentales sont issues de
[MOHR ET AL. 2008] : h = 4.13566733(10) - 10~'° eV's, ¢ = 299792458 m s~ 1.

ARGON
(15 25 2p 2P3/p — 152 25 %810 - (15 25 381 — 157 18 )
type / nom du cristal Qu(10-1) / Z21 | Qu(10-1) / Z20 | Si(111) / Z13
nombre de spectres 5 1 4
Energie 9,9713 9,9739 9,9770
Incertitude totale 0,0031 0,0058 0,0031
Incertitude statistique 0,0017 0,0052 0,0018
Incertitude systématique totale 0,0026 0,0026 0,0026
Déplacement du masque 0,00092 0,00090 0,00082
Intensité de la source 0,00150 0,00150 0,00150
Distance cristal-détecteur 0,00138 0,00137 0,00127
Rayon du cristal 0,00100 0,00100 0,00100
Valeur du 2d 0,00063 0,00063 0,00000
Courbure du cristal 0,00028 0,00028 0,00092
Moyenne pondérée 9,9741
Incertitude 0,0021

Tab. 1.1 — Résultats en eV avec le détail des incertitudes pour 1’écart en énergie entre la
transition 1s 2s 2p ’p, /2 = 1s? 25 2, s2 de largon 15T et la transition M1
1s 2s 3S; — 1s? 1Sy de I'argon 167. Zxx désigne le nom du cristal.

ARGON
(1s 25 2p P30 = 15%2s 2S,,) - (1s 25 S, = 15?2 'Sy)
9,982 -
9,98 - )
; 9,978 - i A Qz10-12Z20
@© i
~ 9976 = Qz10-1Z21
£ 9,974 i »
o 9,972 | ® Si111213
© 9.97 7 —m th
— Wloyenne et barres
9,968 1 d'erreurs
9,966 -

Fig. 1.43 — Représentation graphique des résultats obtenus pour l'écart en énergie entre la
transition 1s 2s 2p 2p, /2 = 1s2 2s 25, 2 de l'argon 157 et la transition M1
1s 2s 38, — 1s2 1S, de I'argon 16" en fonction du cristal utilisé.
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SOUFRE
(1s 25 2p P3/p — 152 25 25;5) - <1s 25 3S; — 182 180)

type / nom du cristal Qu(100) / Z1o0 Qu(100) / Z11
nombre de spectres 5 1
Energie 7,7565 7,7509
Incertitude totale 0,0038 0,0055
Incertitude statistique 0,0023 0,0046
Incertitude systématique totale 0,0030 0,0030
Déplacement du masque 0,00070 0,00069
Intensité de la source 0,00250 0,00250
Distance cristal-détecteur 0,00107 0,00106
Rayon du cristal 0,00078 0,00078
Valeur du 2d 0,00058 0,00057
Courbure du cristal 0,00022 0,00022
Moyenne pondérée 7,7547
Incertitude 0,0031

Tab. 1.2 — Résultats en eV avec le détail des incertitudes pour 1’écart en énergie entre la
transition 1s 2s 2p 2p, /2 — 1% 2s 2S; /2 du soufre 137 et la transition M1

1s 2s 3S; — 1s2 150 du soufre 147. Zxx désigne le nom du cristal.

energie (eV)

SOUFRE

(15 25 2p 2P3p = 15°2s 2S,) - (15 25 °S; = 1s, 'Sp)

7,766 -
7,762
7,758

7,754

7,75
7,746

7,742 -

4 Qz10-1Z20

— Moyenne et barres

Qz 10-1 221

d'erreurs

Fig. 1.44 — Représentation graphique des résultats obtenus pour 1'écart en énergie entre
la transition 1s 2s 2p 2P3 /2 — 1s2 2s 28, /2 du soufre 137 et la transition M1
1s 2s 38; — 152 1S, du soufre 14 en fonction du cristal utilisé.

-50-



V Résultats

CHLORE
(1s 2s 2p P35 — 187 25 281/2) - <1s 2s 3G — 182 180)
type / nom du cristal Si(111) / Z13
nombre de spectres 6
Energie 8,8126
Incertitude totale 0,0027
Incertitude statistique 0,0017
Incertitude systématique totale 0,0021
Déplacement du masque 0,00058
Intensité de la source 0,00100
Distance cristal-détecteur 0,00100
Rayon du cristal 0,00089
Valeur du 24 0,00000
Courbure du cristal 0,00099

Tab. 1.3 — Résultats en eV avec le détail des incertitudes pour 1’écart en énergie entre la
transition 1s 2s 2p 2p, /o = 182 2s 25, s2 du chlore 14 et la transition M1
1s 2s 38, — 1s% 1Sy du chlore 15, Zxx désigne le nom du cristal.

ARGON
(1525 2p 2P/p — 152 25 %810 - (15 25 381 — 15?18 )
type / nom du cristal Qu(10-1) / Z21 | Qu(10-1) / Z20 | Si(111) / Z13
nombre de spectres 5 1 4
Energie 8,3007 8,3031 8,3049
Incertitude totale 0,0030 0,0079 0,0032
Incertitude statistique 0,0023 0,0076 0,0026
Incertitude systématique totale 0,0020 0,0020 0,0020
Déplacement du masque 0,00076 0,00075 0,00068
Intensité de la source 0,00100 0,00100 0,00100
Distance cristal-détecteur 0,00115 0,00114 0,00106
Rayon du cristal 0,00084 0,00084 0,00084
Valeur du 2d 0,00053 0,00053 0,00000
Courbure du cristal 0,00024 0,00024 0,00077
Moyenne pondérée 8,3027
Incertitude 0,0021

Tab. 1.4 — Résultats en eV avec le détail des incertitudes pour l’écart en énergie entre la
transition 1s 2s 2p 2p, /= 182 2s 25, s2 de largon 15T et la transition M1
1s 2s 3S; — 1s? 1Sy de I'argon 167. Zxx désigne le nom du cristal.
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SOUFRE
(1s 2s 2p 2Py 5 — 1% 2s 281/2) - <1s 2s 3G — 152 180)
type / nom du cristal Qu(100) / Z1o Qu(100) / Z11
nombre de spectres 5 1
Energie 6,7661 6,7593
Incertitude totale 0,0055 0,0083
Incertitude statistique 0,0035 0,0071
Incertitude systématique totale 0,0043 0,0043
Déplacement du masque 0,00061 0,00060
Intensité de la source 0,00400 0,00400
Distance cristal-détecteur 0,00093 0,00093
Rayon du cristal 0,00068 0,00068
Valeur du 2d 0,00050 0,00050
Courbure du cristal 0,00020 0,00020
Moyenne pondérée 6,7640
Incertitude 0,0046

Tab. 1.5 — Résultats en eV avec le détail des incertitudes pour 'écart en énergie entre la
transition 1s 2s 2p 2p, /2 — 182 2s %S, /2 du soufre 13T et la transition M1
1s 2s 381 — 1s? 180 du soufre 147. Zxx désigne le nom du cristal.

CHLORE
(1s 25 2p ?Py/p — 152 25 2S;5) - <1s 25 3S; — 182 1SO>
type / nom du cristal Si(111) / Z13
nombre de spectres 6

Energie 7,5130
Incertitude totale 0,0050
Incertitude statistique 0,0026
Incertitude systématique totale 0,0043
Déplacement du masque 0,00049
Intensité de la source 0,00400
Distance cristal-détecteur 0,00086
Rayon du cristal 0,00076
Valeur du 2d 0,00000
Courbure du cristal 0,00085

Tab. 1.6 — Résultats en eV avec le détail des incertitudes pour 1’écart en énergie entre la
transition 1s 2s 2p 2p, /2 = 182 2s 25, s2 du chlore 147 et la transition M1
1s 2s 381 — 1s? 180 du chlore 157. Zxx désigne le nom du cristal.
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ARGON
(15 2% 2p 1Py — 152 257 15()) - (15 2s 38, — 1s? 180)

type / nom du cristal

Qu(10-1) / Z21

Si(111) / Z13

nombre de spectres 4 3
Energie —12,3765 —12,3690

Incertitude totale 0,0048 0,0045
Incertitude statistique 0,0032 0,0027
Incertitude systématique totale 0,0036 0,0036
Déplacement du masque 0,00111 0,00100
Intensité de la source 0,00250 0,00250
Distance cristal-détecteur 0,00170 0,00156
Rayon du cristal 0,00124 0,00124
Valeur du 24 0,00078 0,00000
Courbure du cristal 0,00035 0,00113

Moyenne pondérée
Incertitude

—12,3725
0,0033

Tab. 1.7 — Résultats en eV avec le détail des incertitudes pour 1'écart en énergie entre
la transition 1s 2s? 2p 'P; — 1s? 2s% 1Sy de l'argon 14" et la transition M1
1s 2s 3S; — 1s? 1Sy de l'argon 167. Zxx désigne le nom du cristal.

ARGON

(152p Py — 16 'y - (1525 81 — 15 'Sy )

type / nom du cristal Qu(10-1) / Z21 | Qu(10-1) / Z20
nombre de spectres 4 1
Energie 19,349 19,299
Incertitude totale 0,014 0,032
Incertitude statistique 0,011 0,030
Incertitude systématique totale 0,0090 0,0090
Déplacement du masque 0,0018 0,0018
Intensité de la source 0, 0080 0, 0080
Distance cristal-détecteur 0,0027 0,0027
Rayon du cristal 0,0020 0,0020
Valeur du 2d 0,0013 0,0013
Courbure du cristal 0, 0006 0,0006
Moyenne pondérée 19,341
Incertitude 0,013

Tab. 1.8 — Résultats en eV avec le détail des incertitudes pour 1’écart en énergie entre la
transition 1s 2p 3p; — 182 15 de I'argon 16™ et la transition M1 1s 2s 35, —
152 1Sy de l'argon 161. Zxx désigne le nom du cristal.
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ARGON
<1s 2p 3P, — 182 180) - (15 2s 38, — 1s? 15())
type / nom du cristal Qu(10-1) / Z21 | Qu(10-1) / Z20
nombre de spectres 4 1
Energie 22,135 22,197
Incertitude totale 0,012 0,031
Incertitude statistique 0,0070 0,030
Incertitude systématique totale 0,0093 0,0093
Déplacement du masque 0,0021 0,0020
Intensité de la source 0,0080 0,0080
Distance cristal-détecteur 0,0031 0,0031
Rayon du cristal 0,0023 0,0023
Valeur du 2d 0,0014 0,0015
Courbure du cristal 0,0007 0,0007
Moyenne pondérée 22,143
Incertitude 0,011

Tab. 1.9 — Résultats en eV avec le détail des incertitudes pour 1’écart en énergie entre la
transition 1s 2p 3p, — 182 15 de I'argon 16™ et la transition M1 1s 2s 35, —
1s? 1Sy de I'argon 16T. Zxx désigne le nom du cristal.

ARGON
(152p 'P1 — 16 'y - (1525 81 — 15 'Sy )
type / nom du cristal Qu(10-1) / Z21 | Qu(10-1) / Z20
nombre de spectres 1 1
Energie 35,398 35,476
Incertitude totale 0,014 0,022
Incertitude statistique 0,0076 0,019
Incertitude systématique totale 0,011 0,011
Déplacement du masque 0,0033 0,0033
Intensité de la source 0, 0080 0,0080
Distance cristal-détecteur 0,0050 0,0050
Rayon du cristal 0,0036 0,0036
Valeur du 2d 0,0023 0,0023
Courbure du cristal 0,0010 0,0011
Moyenne pondérée 35,419
Incertitude 0,012

Tab. 1.10 — Résultats en eV avec le détail des incertitudes pour l'écart en énergie entre la
transition 1s 2p Ip; — 182 15y de l'argon 16" et la transition M1 1s 2s 35, —
152 1Sy de I'argon 161. Zxx désigne le nom du cristal.
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SOUFRE
<1s 2p 3p; — 12 180) - (15 2s 3§, — 1s? 180)
type / nom du cristal Qu(100) / Z10o | Qu(100) / Z11
nombre de spectres 3 1
Energie 16,803 16,792
Incertitude totale 0,012 0,014
Incertitude statistique 0,0086 0,0115
Incertitude systématique totale 0,0079 0,0079
Déplacement du masque 0,0016 0,0015
Intensité de la source 0,0070 0,0070
Distance cristal-détecteur 0,0024 0,0024
Rayon du cristal 0,0017 0,0017
Valeur du 2d 0,0013 0,0013
Courbure du cristal 0,0005 0,0005
Moyenne pondérée 16,7984
Incertitude 0,0089

Tab. 1.11 — Résultats en eV avec le détail des incertitudes pour I'écart en énergie entre la
transition 1s 2p 3P, — 15?2 1S, du soufre 147 et la transition M1 1s 2s 3S; —
1s? 1Sy du soufre 14+, Zxx désigne le nom du cristal.

SOUFRE
(152p %Py — 157 18y ) - (15 25 381 — 157 '8, )
type / nom du cristal Qu(100) / Z10 | Qu(100) / Z11
nombre de spectres 3 1
Energie 18,384 18,397
Incertitude totale 0,025 0,034
Incertitude statistique 0,023 0,033
Incertitude systématique totale 0,0080 0,0080
Déplacement du masque 0,0017 0,0017
Intensité de la source 0,0070 0,0070
Distance cristal-détecteur 0,0026 0,0026
Rayon du cristal 0,0019 0,0019
Valeur du 24 0,0014 0,0014
Courbure du cristal 0, 0006 0,0006
Moyenne pondérée 18,388
Incertitude 0,020

Tab. 1.12 — Résultats en eV avec le détail des incertitudes pour I'écart en énergie entre la
transition 1s 2p 3P, — 152 1S, du soufre 147 et la transition M1 1s 2s 35, —
1s? 1Sy du soufre 14+, Zxx désigne le nom du cristal.
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SOUFRE
Transition non identifiée #1 - (15 25 33 — 12 18())
type / nom du cristal Qu(100) / Z10 | Qu(100) / Z11
nombre de spectres 3 1
Energie 15,692 15,672
Incertitude totale 0,022 0,035
Incertitude statistique 0,020 0,034
Incertitude systématique totale 0,0078 0,0078
Déplacement du masque 0,0015 0,0014
Intensité de la source 0,0070 0,0070
Distance cristal-détecteur 0,0022 0,0022
Rayon du cristal 0,0016 0,0016
Valeur du 24 0,0012 0,0012
Courbure du cristal 0,0005 0,0005
Moyenne pondérée 15,686
Incertitude 0,018

Tab. 1.13 — Résultats en eV avec le détail des incertitudes pour I'écart en énergie entre la
transition non identifiée #1 et la transition M1 1s 2s 3S; — 1s? 1S, du soufre.
Zxx désigne le nom du cristal.

SOUFRE
Transition non identifiée #2 - (15 2s 351 — 1s? 15())
type / nom du cristal Qu(100) / Z1o | Qu(100) / Z11
nombre de spectres 3 1
Energie 19,040 18,980
Incertitude totale 0,028 0,031
Incertitude statistique 0,027 0,030
Incertitude systématique totale 0,0081 0,0081
Déplacement du masque 0,0018 0,0017
Intensité de la source 0,0070 0,0070
Distance cristal-détecteur 0,0027 0,0027
Rayon du cristal 0,0020 0,0019
Valeur du 24 0,0015 0,0015
Courbure du cristal 0,0006 0,0006
Moyenne pondérée 19,013
Incertitude 0,021

Tab. 1.14 — Résultats en eV avec le détail des incertitudes pour 'écart en énergie entre la
transition non identifiée #2 et la transition M1 1s 2s 3S; — 1s2 1S du soufre.
Zxx désigne le nom du cristal.

Pour avoir les valeurs absolues des énergies de transitions que 1'on a étudiées, il
suffit d’ajouter aux valeurs données dans les tableaux 1.1 a 1.14 celles des transitions de
référence (M1) correspondantes *, données dans le tableau 1.15. On obtient les valeurs

1. L'incertitude sur la valeur théorique de la raie de référence doit étre ajoutée a celle de la raie étudiée.
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Valeurs théoriques de la raie M1

1s 2s 35, — 182 1S,
Elément Argon Soufre Chlore

Energie 3104,1483 | 2430,3512 | 2756, 8648
Incertitude 0,0005 0,0004 0,0004

Tab. 1.15 — Valeurs théoriques en eV des énergies de la transition M1 1s 2s 35, — 1s? IS,
dans l'argon, le soufre et le chlore héliumoides issues de [ARTEMYEV ET AL.
2005], la référence que nous avons choisie pour convertir nos mesure relatives
en mesures absolues.

recueillies dans le tableau 1.16.

Energies absolues des transitions

Elément Nom de la transition Energie (incertitude)
ARGON | 15282 2p 'P; — 1s? 2% 1S 3091,7759(38)
1s 25 2p %P3/, — 182 25 251/, 3114,1225(26)
1s 25 2p 2Py /5 — 152 25 %Sy )y 3112,4511(26)
1s 2p 3P; — 182 1§, 3123,488(13)
1s 2p 3P, — 152 1Sy 3126,292(12)
1s 2p Py — 15?2 1Sy 3139,570(12)
SOUFRE | 1s2s 2p 2Pz, — 15?25 2S; 5 2438,1058(35)
1s 25 2p 2Py /5 — 152 25 %Sy 2437,1152(50)
raie non identifiée #1 2446,037(19)
1s 2p °P; — 152 1Sy 2447,1495(93)
1s 2p 3P, — 182 1§, 2448,739(21)
raie non identifiée#2 2449,364(21)
CHLORE | 1s2s2p 2P3,, — 1s% 25 2S; 5 2765,6774(31)
1s 25 2p 2Py 5 — 182 25 %Sy )y 2764,3778(54)

Tab. 1.16 — Résultats en eV pour les énergies des transitions étudiées.

V-3 Comparaison des résultats aux autres valeurs expérimentales et
aux valeurs théoriques

V-3-1 Graphiques

On compare sous forme de graphiques nos résultats aux autres valeurs expérimen-
tales et aux valeurs théoriques récentes.

Nos mesures étant relatives, on a ajouté a nos résultats les valeurs des énergies de
la transition de référence M1 issues de [ARTEMYEV ET AL. 2005] données dans 1.15 pour
obtenir les énergies absolues données dans les graphiques.
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ARGON 14+
1s2s°2p 'P, = 157 25" '§,
30923 :
3092,2 +
. 30921 - ! + Théorie MBPT VYainshtein 1979
= )
& 3092 + + Théorie Costa MCDF 2001
@
'@ 30919 1 ! + Théarie MCDF 2008
@ i
[ 3091’3 - = Motre valeur
W 50917 4
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E 124 - + Théarie MCDF 2008
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S 25 + = Tarbutt 2001
12,55 4 + :
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Fig. 1.45 — Comparaison graphique du résultat pour la transition 1s 2s?> 2p 'P; —
1s? 25 1S, de I’argon 14+ avec les valeurs théoriques [VAINSHTEIN and ListNa
1979 ; COSTA ET AL. 2001 ; INDELICATO 2008] et une autre valeur expérimentale
[TARBUTT ET AL. 2001]. On a utilisé la valeur issue de [VAINSHTEIN and SAFRO-
NovA 1978] pour la transition M1 associée aux valeurs des transitions lithiu-
moides issues [VAINSHTEIN and SAFRONOVA 1978]. Sur la figure inférieure, on
compare les écarts entre la transition 1s 2s? 2p 1Py — 1s? 252 1S, et la transition

1s 2s 3S; — 1s? 'Sy de référence. Les barres d’erreurs en pointillés indiquent
que la valeur de l'incertitude n’est pas donnée.

Dans les légendes des graphiques, on a associé certains sigles aux références théo-
riques. « MBPT » correspond a Many Body Perturbation Theory, « MCDF » correspond
a Multi Configuration Dirac Fock. Lorsqu’aucun sigle n’est associé a une référence, il
s’agit d’'une méthode de calcul faisant appel a des méthodes mixtes d’électrodynamique
quantique et de probleme a N-corps. Dans tous les graphiques, les valeurs théoriques
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sont a gauche de notre valeur, les valeurs expérimentales sont & droite.
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Fig. 1.46 — Comparaison graphique du résultat pour la transition 1s 2s 2p 2Pz, —
1s% 2s 25, o de l'argon 15T avec les valeurs théoriques [COSTA ET AL. 2001 ;
SAFRONOVA and SAFRONOVA 2004 ; INDELICATO 2008] et les autres valeurs expéri-
mentales [TARBUTT ET AL. 2001 ; BEIERSDORFER ET AL. 2002]. La contribution due
a l'effet Auger est issue de [LINDROTH 2009]. Sur la figure inférieure, on com-
pare les écarts entre la transition 1s 2s 2p 2P3/, — 1s? 25 2S;, et la transition
1s 2s 3S; — 1s? 1S, de référence. Les barres d’erreurs en pointillés indiquent
que la valeur de l'incertitude n’est pas donnée.
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ARGON 15+
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Fig. 1.47 — Comparaison graphique du résultat pour la transition 1s 2s 2p 2Py, —
1s? 2s 2S;,, de l'argon 15% avec les valeurs théoriques [COSTA ET AL. 2001 ;
SAFRONOVA and SAFRONOVA 2004 ; INDELICATO 2008] et les autres valeurs expéri-
mentales [TARBUTT ET AL. 2001 ; BETERSDORFER ET AL. 2002]. La contribution due
a l'effet Auger est issue de [LINDROTH 2009]. Sur la figure inférieure, on com-
pare les écarts entre la transition 1s 2s 2p *P;,, — 1s? 25 %S, et la transition
1s 2s 3S; — 1s? 1Sy de référence. Les barres d’erreurs en pointillés indiquent
que la valeur de l'incertitude n’est pas donnée.
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Fig. 1.48 — Comparaisons graphiques du résultat pour la transition 1s 2p 3P; — 1s? 1Sj de
I'argon 16™ avec les valeurs théoriques [PLANTE ET AL. 1994 ; COSTA ET AL. 2001 ;
ARTEMYEV ET AL. 2005], et les autres valeurs expérimentales [BRIAND ET AL. 1983 ;
DESLATTES ET AL. 1984]. Sur la figure inférieure, on compare les écarts entre la
transition 1s 2p 3P, — 1s? 1Sy et la transition 1s 2s 3S; — 1s2 1S de référence.

Les barres d’erreurs en pointillés indiquent que la valeur de 'incertitude n’est
pas donnée.
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% 3126,3 - : - i 1 + Théoria Atermyey 2005
o = Motre val
E 3125,25 ] atre valeudr
O = Briand 1883
T 3126,2 1
w = Deslattes 1984

3126,15

31261

ARGON 16+
(1s2p P, » 15" 's;) - (1s2s s, = 1s° 'sy)

22,16
g 22,15 + Théorie MBPT Plante 1994
2 + Théarie Artermvey 2005
? + = Motre valeur

e

[ 4
T 22,14 !

22,13

Fig. 1.49 — Comparaisons graphiques du résultat pour la transition 1s 2p P, — 1s? !Sg
de l'argon 16" avec les valeurs théoriques [PLANTE ET AL. 1994 ; ARTEMYEV
ET AL. 2005] et les autres valeurs expérimentales [BRIAND ET AL. 1983 ; DEs-
LATTES ET AL. 1984]. Sur la figure inférieure, on compare les écarts entre la tran-
sition 1s 2p 3P, — 152 1S et la transition 1s 2s 3S; — 1s2 1S, de référence. Les

barres d’erreurs en pointillés indiquent que la valeur de l'incertitude n’est pas
donnée.
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ARGON 16+
1s2p P, 2 1s° 'S,
+ + Théarie MBPT Plante 1994
3139.6 ! .
* T L # Theorie MCDF Caosta 2001
5 3139.55 1 : I + Théarie Arterrvey 2005
i
PR LA + = Motra valeur
g 3139.45 = Briand 1983
0 31394 - = Deslattes 1984
3139.35 4 = Crespo 2005
- = Bruhns 2007
31393
ARGON 16+
(1s2p 'P; > 15" 'S;) - (1s2s s, = 157 'Sy)
35.44 :
+ *
35,43 : -
%‘ + Théotie MBPT Plante 1994
:1-.: #+ Théorie Antermyey 2004
‘5 3542 4
o = Motre valeur
.
W 3541 -
354

Fig. 1.50 - Comparaisons graphiques du résultat pour la transition 1s 2p Py — 1s? S,
de l'argon 16" avec les valeurs théoriques [PLANTE ET AL. 1994 ; COSTA ET AL.
2001 ; ARTEMYEV ET AL. 2005] et les autres valeurs expérimentales [BRIAND ET AL.
1983 ; DESLATTES ET AL. 1984 ; CRESPO LOPEZ-URRUTIA ET AL. 2005 ; BRUHNS
ET AL. 2007]. Sur la figure inférieure, on compare les écarts entre la transition
1s 2p Ip, — 152 13, et la transition 1s 2s 3S; — 1s2 1S de référence. Sur la
figure inférieure, on compare les écarts entre la transition 1s 2p 'P; — 1s? 1S et
la transition 1s 2s 3S; — 1s2 1S, de référence. Les barres d’erreurs en pointillés
indiquent que la valeur de l'incertitude n’est pas donnée.
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SOUFRE 13+
1s2s2p “Ps, = 15°2s “S,.

2438,145
2438,14 + i
2438,135

243813 —
2438,125 1 + Theorie MBFT Safronova 2004

2438,12 - + + Théorie MCDF 2008
2438.115 + ! = MNotre valeur
243811
2438,105 4 ]:

2438.1

Energie (eV)

SOUFRE 13+
(1s252p “Pssn = 15°2s “S,.) - (1s2s s, = 157 's;)

7.84

7.82 +

7.8 1 + Théarie MCDF 2008

7.78 = Motre valeur

Energie (eV)

Fig. 1.51 — Comparaison graphique du résultat pour la transition 1s 2s 2p *P3,, —
1s% 2s 28, /2 du soufre 13" avec les valeurs théoriques [SAFRONOVA and SAFRrO-
NOVA 2004 ; INDELICATO 2008]. Sur la figure inférieure, on compare les écarts
entre la transition 1s 2s 2p 2P3 /2 — 1s? 2s 281 /2 et la transition 1s 2s 35, —

1s? 1Sy de référence. Les barres d’erreurs en pointillés indiquent que la valeur
de l'incertitude n’est pas donnée.
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SOUFRE 13+
1s2s2p P, = 15°2s “S,.

243717

2437,16
243715 A '

243714 - + Theorie MBPT Safronova 2004
243713 - + + Théorie MCDF 2008

Energie (eV)
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2437,11 1 1

2437 1

SOUFRE 13+
(1s252p “P.n = 15°2s “S,.) - (1s2s s, = 157 's;)
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6,86 4
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6.78
6,76 L]
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= Maotre valeur
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Fig. 1.52 — Comparaison graphique du résultat pour la transition 1s 2s 2p *Py,, —
1s? 2s 25, /2 du soufre 13" avec les valeurs théoriques [SAFrRONOVA and Sa-
FRONOVA 2004 ; INDELICATO 2008]. Sur la figure inférieure, on compare les
écarts entre la transition (1s 2s 2p 2P1 /2 — 1s? 2s 281 /s2) et la transition

1s 2s 3S; — 1s? 'Sy de référence. Les barres d’erreurs en pointillés indiquent
que la valeur de l'incertitude n’est pas donnée.
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SOUFRE 14+
1s 2p P, = 1s° '3,
2447 .2
+ + Theorie MBPT Plante 1934
2U7.15 i o1 Théatie MBPT (2)
> ! Saftonava 1997
L 24471 Théarie MBFT (3)
LY Safronova 1997
o + Théntie Arteryey 2004
@ 244705 :
Lﬁ = Matre valeur
2447 4 : = Schieinkofer 1982
244695
SOUFRE 14+
(s 2p P, = 15 'sy) - (1s2s s, = 1% 's)
16,81
T + Théorie MBPT Plante 1994
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Théarie MBPT (23 Saftonova
g 16.8 1 1097
L] | ) Théorie MBPT {3) Safronova
o 16,795 + . 1997
c 16.79 , + Théarie Arternyey 2005
L ' | -
16,785 ' = Motre valeur
16,78

Fig. 1.53 — Comparaisons graphiques du résultat pour la transition 1s 2p *P; — 1s? !Sg
du soufre 14" avec les valeurs théoriques [PLANTE ET AL. 1994 ; KATO ET AL.
1997 ; ARTEMYEV ET AL. 2005] et une autre valeur expérimentale [SCHLEINKOFER
ET AL. 1982]. Les valeurs « MBPT (2) Safronova 1997 »et « MBPT (3) Safronova
1997 »correspondent aux mémes calculs, mais respectivement au 2"d et au 3°™¢
ordres et sont issues de [KaTO ET AL. 1997]. Sur la figure inférieure, on compare
les écarts entre la transition 1s 2p 3p; — 152 1S et la transition 1s 2s 3S; —
1s? 1Sy de référence. Les barres d’erreurs en pointillés indiquent que la valeur
de l'incertitude n’est pas donnée.
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SOUFRE 14+
1s 2p P, = 1s° 's,
2448.84 .
| . + Théorie MBPT Plante 1994
21488 - + ;
~ 2448.76 ' * - Théorie MBPT (2
> I Softanova 1997
o 248,72 4 Théorie MBPT (3)
o Sofranova 1997
T 2448.,68 - + Théorie Anermyey 2005
c
L 2448,64 -
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Fig. 1.54 — Comparaisons graphiques du résultat pour la transition 1s 2p P, — 1s? !Sg
du soufre 14" avec les valeurs théoriques [PLANTE ET AL. 1994 ; KATO ET AL.
1997 ; ARTEMYEV ET AL. 2005] et une autre valeur expérimentale [DESERIO ET AL.
1981]. Cette derniére ne correspond pas a la mesure de la transition 1s 2p P, —
182 1S, mais est déduite de la mesure de la transition 1s 2p 3p, — 182 3s,.
Les valeurs « MBPT (2) Safronova 1997 »et « MBPT (3) Safronova 1997 »corres-
pondent aux mémes calculs, mais respectivement au 2nd ot au 38Me grdres et sont
issues de [KATO ET AL. 1997]. Sur la figure inférieure, on compare les écarts entre
la transition 1s 2p 3P, — 182 1S et la transition 1s 2s 3S; — 1s% 1Sy de réfé-
rence. Les barres d’erreurs en pointillés indiquent que la valeur de l'incertitude

n’est pas donnée.
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CHLORE 14+
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Fig. 1.55 — Comparaison graphique du résultat pour la transition 1s 2s 2p %P3, —
1s% 2s 25, /2 du chlore 1471 avec les valeurs théoriques [SAFrRONOvVA and Sa-
FRONOVA 2004 ; INDELICATO 2008]. Sur la figure inférieure, on compare les
écarts entre la transition (1s 2s 2p 2P3/2 — 1s? 2s 281 /s2) et la transition

1s 2s 3S; — 1s? 'Sy de référence. Les barres d’erreurs en pointillés indiquent
que la valeur de l'incertitude n’est pas donnée.
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CHLORE 14+
1525 2p P, = 15°2s S,
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2764,42 ¥

276441 4 + + Théorie MBPT Safronova 2004

27644 : + Théorie MCDF 2008
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7,36

= Motre valeur
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Fig. 1.56 — Comparaison graphique du résultat pour la transition 1s 2s 2p 2P; /2 —
1s% 2s %S, /2 du chlore 14" avec la valeur théorique [SAFRONOVA and SAFRONOVA
2004 ; INDELICATO 2008]. Sur la figure inférieure, on compare les écarts entre la
transition 1s 2s 2p 2P1/2 — 182 2s 281/2 et la transition 1s 2s 35, — 1s2 1S, de

référence. Les barres d’erreurs en pointillés indiquent que la valeur de l'incerti-
tude n’est pas donnée.

V-3-2 Discussion des résultats

V-3-2.a Transitions héliumoides

On constate que les valeurs que nous trouvons pour les transitions héliumoides sont
en accord avec [ARTEMYEV ET AL. 2005], et en relativement bon accord avec les autres
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valeurs théoriques moins récentes et les autres valeurs expérimentales (voir les figures
1.49, 1.50, 1.53, 1.54) bien qu’elles soient peu intenses par rapport aux autres (raies
Li-like, Be-like) dans notre expérience. La transition 1s 2p 3P, — 182 13, de I'argon
différe cependant de 3,7 déviations standards de la valeur théorique (figure 1.48). On
remarque que les écarts entre les transitions et la raie de référence que nous trouvons
sont en accord avec le résultat de [PLANTE ET AL. 1994], mais que les énergies absolues
sont en désaccord. Cela tient probablement au fait quune ou plusieurs corrections qui
concernaient le niveau fondamental 1s2 'Sy de I"ensemble des transitions héliumoides,
dont la transition de référence 1s 2s 3S; — 1s? 1S, fait partie, different entre [PLANTE
ET AL. 1994] et [ARTEMYEV ET AL. 2005] *.

D’une maniere générale, on identifie pas de déviation systématique des valeurs que
nous obtenons par rapport aux valeurs théoriques.

On peut remarquer que le résultat de [BRUHNS ET AL. 2007] pour la transition héliu-
moide 1s 2p 'P; — 1s? 'Sy de I’argon 16 est particuliérement précis. Dans 1’expérience
de [BRUHNS ET AL. 2007], une source dans le domaine visible est utilisée pour produire
des raies se formant sur la caméra qui détecte les X, et qui servent de reperes géomé-
triques pour en déduire I’angle Bragg. La maitrise des parametres géométriques comme
la prise en compte de I'angle de coupe du cristal permettent d’atteindre une précision
de 1,9 ppm. Cependant la méthode d’analyse fait appel a la notion de barycentre de la
raie, qui reste injustifiée a ce degré de précision. Ceci est d’autant plus critique que la
mesure se fait par rapport a des raies du visible, n’ayant pas la méme « forme » que les
raies X.

V-3-2.b Transitions lithiumoides

Nos résultats pour les transitions lithiumoides en énergies absolues sont en accord
avec les autres expériences [TARBUTT ET AL. 2001 ; BEIERSDORFER ET AL. 2002].

Dans le cas de [TARBUTT ET AL. 2001], on dispose de l'écart en énergie des tran-
sitions lithiumoides avec la raie de référence. Ces valeurs ont été obtenues avec une
source EBIT?, et un cristal courbé selon la géométrie de Johann, en mesurant 1’écart
d’énergie entre une transition de référence et la transition étudiée. La valeur théorique
utilisée pour 1'énergie de transition de référence, est issue de [DRAKE 1987], et differe
de seulement 7 meV de la notre. Compte tenu des incertitudes, les résultats finaux sont
consistants avec les notres, et sont en bon accord 3.

Cependant, il y a un désaccord avec les valeurs théoriques [INDELICATO 2008] pour
les énergies absolues (voir la figure 1.58). On ne remarque pas de différence significative
entre les désaccords concernant les transitions 1s 2s 2p ’p, 2 — 1s% 2s 25, /2 et ceux
concernant les transitions 1s 2s 2p 2p, /2 = 182 2s 28, /2

D’autre part, il existe aussi un désaccord entre la théorie [INDELICATO 2008] et nos
résultats si I’'on compare les énergies relatives, c’est-a-dire les valeurs pour les écarts

1. Rappelons que les valeurs des transitions 1s 2s 3S; — 1s? 'Sy des trois éléments que nous avons
utilisées pour convertir nos énergies relatives en énergies absolues sont issues de [ARTEMYEV ET AL. 2005].

2. Electron Beam Ion Trap

3. Néanmoins, la valeur issue de [TARBUTT ET AL. 2001] (1.47) pour l'écart entre la transition
1s 2s 2p 2p, /2~ 1% 2s 25, ,2 et la transition 1s 2s 35, — 1s2 1) de I'argon est un peu plus d'une
déviation standard en dessous de la notre.
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Ecart entre théorie et expérience
(1s2s2p Py = 15°2s 28,n)
et (1s2s2p 2Pyp = 1% 2s 2S,,) en fonction de Z
0,03
T
1
0,02
0,01 ] 2P3.-2
0 . . O ?P3u + corr. Auger
_ 1 -
3 001 I B "Pr
1
0,02 O P4y + corr. Auger
0,03 l
0,04
0,05
charge nucléaire Z

Fig. 1.57 — Ecarts en eV entre la théorie [INDELICATO 2008] et nos résultats en fonction de
la charge nucléaire Z pour les transitions 1s 2s 2p 2Pz, — 1s? 25 2S;,, et

1s 25 2p Py /p — 182 25 %Sy 5.

Ecart entre théorie et expérience
(1s 2s 2p 2P3p = 15°2s 2S,5) - (1s2s 'Sy = 1s? 's))
2

et (1s2s 2p 2Pyn 2 1s22s 28,5) - (1s2s 38, = 1s? ')
en fonction de Z

D T T
1 1 1
0,02 +— m %P,
0,04 — O ?P3u + corr. Auger
3 )
0,06 — B Pz
0.08 @ 2Py + corr. Auger
01

charge nucléaire Z

Fig. 1.58 — Ecarts en eV entre la théorie et nos résultats pour les écarts d’énergie entre les
transitions 1s 2s 2p 2Pz, — 15% 25 %Sy /5 et 1s 2s S; — 1s? 1Sy d’une part et les
transitions 1s 2s 2p ’p, /2 = 1s% 2s %S, s2etls2s 38, — 1s% 15y d’autre part en
fonction de la charge nucléaire Z.
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avec les transitions de références 1s 2s 3S; — 1s2 'Sy (voir la figure 1.57). En effet,
afin de faire une comparaison pertinente, les valeurs théoriques pour les écarts entre
les transitions lithiumoides et les transitions de référence 1s 2s 38, — 1s? Sy ont
été obtenus en utilisant uniquement des valeurs issues de la méme méthode de calcul
[INDELICATO 2008].

Précisons que les énergies des transitions 1s 2s 35, — 1s? 1S, issues de [ARTEMYEV
ET AL. 2005], que nous utilisons pour convertir nos mesures relatives en énergies abso-
lues, sont plus précises que les valeurs correspondantes issues de [INDELICATO 2008].

Le fait qu’il existe une différence importante entre les valeurs issue de [ARTEMYEV
ET AL. 2005] et de [INDELICATO 2008] pour les transitions 1s 2s 35, — 1s? 1Sy laisse
penser que certains effets concernant les ions a deux électrons ne sont pas gérés suffi-
samment précisément dans le cadre des calculs de [INDELICATO 2008]. Il semble donc
que seule une comparaison des énergies relatives entre nos résultats et ceux de [INDE-
LICATO 2008] soit pertinente. En effet, celle-ci permet d’identifier la contribution aux
énergies des effets a trois électrons, qui ont lieu uniquement dans les lithiumoides,
comme étant principalement responsables du désaccord observé pour les énergies re-
latives, étant donné que les effets a deux électrons doivent en principe partiellement
s’annuler dans la différence.

Les tableaux 1.17 et 1.18 répertorient la liste des corrections aux énergies, parmi
lesquelles on distingue les corrections sensibles aux effets a trois electrons, et qui expli-
queraient les désaccords.

Les corrections concernées par les effets a trois électrons et qui sont suffisamment
importantes pour expliquer le désaccord sont les corrections dues a : I'effet Auger, les
corrélations entre états, les effets d’écrantage dans les calculs de QED. Il peut aussi
s’agir d’autres contributions qui ne soient pas encore calculées.

Les corrections concernant 'effet Auger pour les transitions 1s 2s 2p 2Pz, —
182 2s 28, /2 et 1s 2s 2p 2p, 2 — 18 2s 2s, /2 de I’argon viennent d’étre calculées [Lin-
DROTH 2009] mais ces résultats n’ont pas encore été publiés. On remarque sur la figure
1.58 qu’elles amplifient le désaccord notablement pour la transition 1s 2s 2p P35 —
1s? 2s %S, de l'argon.

Les effets d’écrantage peuvent contribuer au désaccord. La self-énergie écrantée par
exemple, qui correspond a la boucle de self énergie d'un électron associée a 1'échange
de photons avec un autre électron, a été calculée au moyen d’approximations pour les
transitions lithiumoides que nous avons étudiées.

Enfin, les calculs des corrélations entre états ne tiennent comptent que des niveaux
pour lequel 7 est inférieur ou égal 4 5 dans le cas des transitions 1s 2s 3S; — 1s? 1S,
a 4 dans le cas de la transition 1s 2s? 2p 'P; — 1s? 2s? 'Sy de I'argon, a 4 dans le cas
des transitions 1s 2s 2p 2p, /2 — 182 2s 25, /2, et enfin a 5 dans le cas des transitions
1s 2s 2p 2P3/2 — 1s% 2s 251/2.

Ces différents points théoriques sont abordés dans [INDELICATO ET AL. 2007].

V-3-2.c Transition bérylliumoide

Notre résultat est en accord avec la valeur expérimentale issue de [TARBUTT ET AL.
2001] (voir le § V-3-2.b pour plus de détails sur cette référence ).

_72-



V Résultats

Contributions aux énergies de transitions en eV

C oL 1s 2s 2p 182 2s 1s 2s 2p — 152 2s 1s 2s 182 1s 2s — 182
ontribution ) ) ) ) 3 1 3 1
P32 S1/2 P32 = 512 S1 So S1— "So
Coulomb + PV || —6351,758 | —9468,362 3116, 604 —5444,050 | —8549,851| 3105,801
Int. mag. e - e~ 0,115 2,203 —2,088 0,024 2,013 —1,988
Retard int. e~ - e~ 0,058 —0,021 0,079 —0,025 0 —0,025
Corrélations —0,875 —1,498 0,623 —0,055 —1,333 1,278
Effet Auger 0,038 0 0,038 0 0 0
Self-énergie 1,385 2,597 —1,212 1,380 2,434 —1,053
Ecrantage —0,033 -0,123 0,089 —0,016 —0,091 0,075
PV 2 ordre 0,000 0,001 0,000 0,000 0,001 0,000
QED 2" ordre —0,001 —0,002 0,001 —0,001 —0,002 0,001
Recul 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
Total —6351,110 | —9465, 205 3114,133 —5442,741 | —8546,830| 3104,089

Tab. 1.17 - Exemple des contributions en eV aux énergies des transitions 1s 2s 2p P35 —
1s% 2s 2S; s2 et 1s 2s 38, — 1s% 15 de l'argon calculées par MCDF [INDELI-
CATO 2008]. Les corrections en écriture sombre correspondent aux corrections
susceptibles d’étre responsables du désaccord observé avec nos résultats. « PV »
correspond a « polarisation du vide », « Retard int. » correspond au terme de
retard dans 1’échange de photons entre électrons, et « Int. mag. » correspond
aux interactions de spin et d’orbitales. Les valeurs de la correction due a 'effet
Auger sont issues de [LINDROTH 2009].

Contributions aux énergies de transitions en eV

Contribution 1s2s>2p Py — | 1s2s2p 2P3;p — | 15252p 2Py/p —
1s% 252 15 1s2 2s 251/2 1s% 25 251/2
Coulomb + PV —11,744 10,802 9,010
Int. magnétique e - e~ —0,224 —0,100 —0,035
Retard int. e - e~ 0,105 0,103 0,095
Corrélations —0,532 —0,655 —0,550
effet Auger ? 0,038 0,001
Self-énergie —0,160 —0,159 —0,164
Ecrantage 0,037 0,014 0,009
PV 2™ ordre 0,000 0,000 0,000
QED 2™ ordre 0,000 0,000 0,000
Recul 0,000 0,000 0,000
Total —12,517 —10, 045 —8,367

2009].
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Tab. 1.18 — Exemple des contributions aux écarts en énergies entre des transitions bérylliu-
moides et lithiumoides et la raie de référence héliumoide M1 1s 2s 381 — 1s? 180
de l'argon calculées par MCDF [INDELICATO 2008]. Les corrections en écri-
ture sombre correspondent aux corrections susceptibles d’étre responsables du
désaccord observé avec nos résultats. « PV » correspond a « polarisation du
vide », « Retard int. » correspond au terme de retard dans 1’échange de photons
entre électrons, et « Int. mag. » correspond aux interactions de spin et d’orbi-
tales. Les valeurs de la correction due a l'effet Auger sont issues de [LINDROTH
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Le désaccord entre notre résultat et la valeur théorique (environ 145 meV pour les
écarts entre la transition et la référence) [INDELICATO 2008] peut étre expliqué de la
méme maniere que pour les transitions lithiumoides. Cependant, celui-ci est environ
deux fois plus important que les désaccords constatés pour les transitions lithiumoides.

La contribution due a I'effet Auger n’a pas été calculée, dans le cas de la transition
bérylliumoide. En ce qui concerne les autres corrections, les arguments concernant les
effets impliquant plusieurs électrons exposés dans le cas des lithiumoides restent va-
lables pour la transition bérylliumoide, mais ces effets sont d’autant plus importants
dans ce cas étant donné qu’il y a non pas un mais deux électrons supplémentaires par
rapport a la transition de référence.

V-4 Améliorations a apporter a I’analyse et perspectives

V-4-1 Implémentation de 'intensité de la source

Il apparait indispensable d’effectuer des balayages de la source pendant les expé-
riences, afin d’inclure sa répartition d’intensité dans 1’analyse. Méme s'il est possible
d’obtenir de bon résultats avec cette méthode, on doit garder a I’esprit que le plasma
subit de légeres variations de forme et d’intensité au cours du temps. Cela laisse penser
que le probleme d’implémentation de la répartition d’intensité de la source pourrait
devenir un facteur limitant si la précision de I'expérience s’accroit davantage. Il pour-
rait étre envisagé d’extraire des spectres eux-mémes, des informations sur la répartition
d’intensité dans la source, car ils en contiennent en effet la signature.

V-4-2 Remarques sur les fits : profils Lorentziens

La forme d’'un profil de raie dépend de plusieurs facteurs : la largeur Lorentzienne
naturelle (émission radiative, émission Auger), la fonction de réponse du systeme (no-
tamment la fonction de réponse du cristal « parfait ») et I'élargissement Gaussien (im-
perfections des cristaux, effet Doppler). C’est la fonction de réponse du spectromeétre
qui est prépondérante dans notre cas. Par exemple, la largeur naturelle de la transition
M1 1s 2s S; — 1s? 1S, est négligeable (~ 1neV) par rapport a la largeur totale des
raies expérimentales (de 1’ordre de 0,5 eV). On ne retrouve quasiment pas le caractere
Lorentzien des raies aux largeurs naturelles les plus petites (raies héliumoides non su-
jettes a 'effet Auger) dans les profils des spectres expérimentaux. Par contre, celui-ci
devient conséquent pour les transitions des ions a plus de deux électrons, de largeur
Lorentzienne plus importante.

Afin d’améliorer I'analyse, on a modifié le programme d’ajustement de courbes ot
les profils de raies simulés sont convolués par une Lorentzienne de largeur ajustable.
L'élargissement Gaussien qui est la conséquence des imperfections du cristal et de 1’ef-
fet Doppler et qui est supposé étre le méme pour I'ensemble des raies d’'un méme
spectre, serait alors déterminé [CoviTa 2008] a I’aide d’une raie dont la transition a une
largeur naturelle (Lorentzienne) quasiment nulle, comme par exemple la transition M1
1s 2s 3S; — 1s? 1Sy. L'élargissement Gaussien ainsi déterminé pourrait étre appliqué a
I'ensemble des raies simulées avant la procédure d’ajustement de courbes.
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V Résultats

La procédure utilisant la détermination de la largeur Lorentzienne a 1’aide de 1'ajus-
tement de courbes a déja été testée. Elle donne le méme résultat en terme d’énergie
que l'autre méthode (les différences constatées au niveau des valeurs des énergies des
transitions sont négligeables par rapport a l'incertitude).

Cette amélioration permettra de fournir les largeurs naturelles des transitions, pour
entre autre ’étude de l'effet Auger.

V-4-3 Calcul de la correction due a la courbure des cristaux

La théorie permettant de déterminer la correction due a la courbure des cristaux
doit étre étudiée. La correction aux énergies dépend du coefficient de Poisson (voir la
formule 1.5), qui dépend de la matrice de déformation spécifique au type de cristal
utilisé.

V-5 Conclusion

Nous avons introduit une nouvelle méthode d’analyse de spectres, utilisant unique-
ment la simulation pour établir le lien entre raie spectrale et énergie. Cette méthode trés
robuste nous a permis de trouver 14 énergies pour diverses transitions d’ions a 2, 3 ou
4 électrons avec des précisions allant de 1 ou 2 ppm pour les raies les plus intenses, a 9
ppm pour les moins intenses. Certaines de ces transitions n’avaient jamais été mesurées.
Ces valeurs expérimentales, parmi les plus précises au monde, constituent des critéres
d’évaluation de la précision des prédictions théoriques, notamment dans le cas des ions
a plus de deux électrons, ot la prise en compte de certains effets dus a la multiplicité
des électrons restent a perfectionner. D’autre part, de nombreuses autres transitions
présentes sur les spectres acquis pendant 1’expérience sont sur le point d’étre analysées.
Les progres accomplis peuvent d’autre part étre mis a profit dans le cadre de l'étude
des atomes exotiques (voir le chapitre 3) qui utilise le méme spectrometre.
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CHAPITRE 1. ANALYSE DE SPECTRES X D'IONS TRES CHARGES OBTENUS AVEC UN SPECTROMETRE A
CRISTAL COURBE
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Chapitre 2

Conception d’un spectrometre X a
deux cristaux plans pour la mesure
de transitions atomiques d’ions tres

chargés

I Introduction, objectifs scientifiques

La mise en place du spectrometre & deux cristaux plans sur la source d’ions ECR
située au Laboratoire Kastler Brossel a essentiellement pour but la réalisation de me-
sures de qualité métrologique de transitions atomiques ayant lieu dans des ions a 2,
3, 4 électrons et ayant une charge nucléaire moyenne (quelques dizaines de charges)
comme par exemple I'argon, le chlore ou le soufre. Cela constitue une des nouveautés
instaurées par cette expérience, car jusqu’a présent, seules des sources constituées de
tubes a rayons X haute puissance ont été associées a un tel spectrometre.

Contrairement au spectrometre décrit dans le chapitre 1, le spectrometre & deux cris-
taux plans a la propriété de mesurer les énergies de maniere absolue’, car les spectres
obtenus présentent une dispersion en énergie dépendant uniquement de 1’angle absolu
formé par les cristaux. La plus grande part de travail consiste donc a maitriser les pa-
rametres géométriques au niveau de la conception, de la mesure et de 1’analyse. La
précision minimum visée est de I'ordre du ppm sur les valeurs des énergies.

Pour la plupart, ces mesures constitueront les premieres valeurs expérimentales ob-
tenues pour ces ions trés chargés.

1. C’est-a-dire sans calibration des énergies a I'aide d’une raie de référence.



CHAPITRE 2. CONCEPTION D’'UN SPECTROMETRE X A DEUX CRISTAUX PLANS

I Principe fondamental du spectromeétre

Ce type de spectrometre a été construit pour la premiére fois en 1917 par A. Comp-
ton [CoMPTON 1917] ol étaient utilisés un cristal de chlorure de sodium et un autre de
calcite. L'idée de positionner les cristaux en mode paralleéle (voir 1I-2-2), fut exploité par B.
Davis et W. Stempel en 1921 [Davis and STEMPEL 1921]. Le mode antiparalléle (voir II-2-1)
dispersif fut pour la premiere fois utilisé indépendamment par B. Davis [Davis and
Purks 1927] et W. Ehrenberg en 1927 [EHRENBERG and MARK 1927 ; EHRENBERG and
Susich 1927]. Ce spectrometre fut ensuite exploité dans les années trente entre autre
par S. Allison [ALL1sON 1932], L. Parratt [PARRATT 1932] ou encore J. Bearden [BEARDEN

1933].

Fig. 2.1 — Photographies de deux des premiers spectrometres a deux cristaux plans datant
de 1932. La photographie de gauche est tirée de [ALLISON 1932] et représente
le spectrometre utilisé par S. Allison. Celle droite est tirée de [PARRATT 1932] et
représente le spectrometre utilisé par L. Parratt.

Depuis, ce type de spectrometre a été utilisé dans de nombreux contextes [BEARDEN
ET AL. 1964 ; HENINS and BEARDEN 1964 ; DESLATTES 1967 ; BEARDEN and THOMSEN
1971 ; DESLATTES ET AL. 1980 ; KESSLER ET AL. 1982].

II-1 Loi de Bragg

Comme on I'a déja vu au chapitre 1, "utilisation des cristaux permet de réfléchir les
rayons X de maniére dispersive car il existe une relation entre la direction des rayons
réfléchis par rapport aux plans cristallins et leur énergie. Cette relation est appelée loi
de Bragg' (1.1). Rappelons toutefois que la fonction de réponse dun cristal réel n’est
jamais une fonction delta de Dirac comme l’affirme la loi de Bragg, mais un pic de
largeur petite (quelques centaines de prad). Pour simplifier, on va au cours de cette
section négliger la largeur de cette fonction de réponse.

1. Voir le chapitre 1, section II-1-1 pour plus de détails.
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II Principe fondamental du spectrometre

Imaginons une source directionnelle, se propageant le long du plan horizontal, et un
cristal plan dont la normale a la surface est dans ce méme plan. La découpe du cristal
est telle que sa surface optique est parallele aux plans cristallins. Les rayons X ne sont
réfléchis que pour deux orientations du cristal, comme cela est illustré par la figure 2.2.

A

i
1]
A

Source Source

Og

i Plan horizontal Plan horizontal

Fig. 2.2 — Les rayons de longueur d’onde A sont réfléchis par le cristal lorsque l'angle
d’incidence vérifie la loi de Bragg. Pour la configuration ici illustrée ot les rayons
se propagent le long du plan horizontal et ol le cristal peut tourner autour de
I'axe vertical, on trouve deux solutions pour sa position.

En pratique, on étudie des sources émettant des rayons X produits par un plasma
au sein duquel ont lieu de multiples transitions atomiques d’énergies différentes. Ces
sources ont une certaine extension spatiale. Il y a donc la possibilité d’y avoir plusieurs
longueurs d’ondes réfléchies pour une orientation du cristal donnée comme cela est
illustré par la figure 2.3.

A’I
/ A Source

‘ 6' /1'
Plan horizontal B

Fig. 2.3 — Avec une source étendue (mais dont les rayons se propagent toujours le long du
plan horizontal), les rayons de longueurs d’ondes A et A" peuvent étre réfléchis
pour une méme orientation du cristal.
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CHAPITRE 2. CONCEPTION D’'UN SPECTROMETRE X A DEUX CRISTAUX PLANS

II-2 Association de deux cristaux

[I-2-1 Configuration antiparalléle des cristaux : mode dispersif

Pour plus de simplicité, on va se limiter dans les démonstrations qui suivent au cas
d’une source émettant des rayons appartenant au plan horizontal, désigné comme le
plan de réflexion.

Grace a l'introduction dun second cristal positionné comme sur la figure 2.4 qui
vient recueillir les rayons réfléchis par le premier cristal, on dispose d'un systeme dont
la dispersion en énergie dépend de I’angle formé entre les deux cristaux. En effet, pour
une orientation donnée du premier cristal par rapport a la source, le second cristal
ne réfléchira a son tour que des rayons ayant tous la méme longueur d’onde (voir le
schéma 1 de la figure 2.4), la valeur de celle-ci dépendant de l'orientation du second
cristal par rapport au premier. On peut donc connaitre la longueur d’onde des rayons
réfléchis a partir de I’angle formé par les cristaux.

Enfin, pour obtenir le spectre d’émission du plasma, c’est-a-dire un histogramme
des transitions, on fait pivoter le second cristal et I'on compte a 'aide d'un détecteur
la quantité de rayons réfléchis par le systéme par unité de temps en fonction de I'angle
du second cristal par rapport au premier. Le principe est illustrée par la figure 2.4.

II-2-2 Configuration paralléle des cristaux : détermination de 1’angle absolu formé
par les cristaux

La mesure étant directement relié a 1’angle formé par les cristaux, il faut pouvoir
le connaitre le plus précisément possible. On va donc chercher a connaitre 1’orienta-
tion absolue des cristaux 1'un par rapport a l'autre. Pour cela, on utilise le fait que les
rayons peuvent aussi étre réfléchis par le second cristal lorsque celui-ci est paralléle au

premier : voir la figure 2.5.

1 X
1 _—————"" )\ Source
’ /’ i
0 QB . /|
B .- /|
PN f\
4 |
- \\.,_, / ‘|
/]
f—
/ ‘.‘
déetecteur ~
[ ],
-«
|~
4‘_’____,f

2
Plan horizontal

Fig. 2.5 — Configuration parallele du spectrométre a deux cristaux plans. Cette configura-
tion permet de connaitre ’angle absolu que forment les cristaux.
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II Principe fondamental du spectrometre

’
_,_J———‘} Source ! Nombre d’événements par
’ | unité de temps
|
| h
|
|
i
|
T - 20, i
1
} angle du
| cristal 2
détecteur !
|

2) 1 A

Nombre d’événements par

i
") Source |
I/ ! unité de temps
o] | '

SRl :
T-260, | i
“ !
. | |

Ig v | an_gle du

5 O » ! cristal 2
etecteur \

Plan horizontal
3) Nombre d’événements par

unité de temps

A

angle du
cristal 2

Fig. 2.4 — Principe du spectrometre & deux cristaux plans. Le cristal 2 ne réfléchit les rayons
que pour une seule valeur de longueur d’onde, qui est fonction de I'angle formé
par les deux cristaux. En 1), seule la longueur d’onde A est réfléchie. En 2), seule la
longueur d’onde A’ est réfléchie. Pour obtenir un spectre, on fait pivoter le second
cristal. Pour chaque position du cristal on enregistre le nombre d’événements
détectés par unité de temps. On obtient alors I'histogramme 3) qui représente

une raie de transition.
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CHAPITRE 2. CONCEPTION D’'UN SPECTROMETRE X A DEUX CRISTAUX PLANS

Pour une telle configuration tous les rayons réfléchis par le premier cristal le sont
aussi par le second, quelles que soient leurs longueurs d’ondes. La quantité de rayons
X détectés en fonction de I'angle formé par les cristaux est donnée par la fonction de
réponse du systeme centrée sur 180°, qui est essentiellement donnée par la convolution
des fonctions de réponses de chaque cristal, chacune d'une largeur de quelques prad
environ.

Outre l'aspect pratique, cette méthode a I’avantage de ne pas mesurer I'angle relatif
des surfaces optiques des cristaux, mais bien 1’angle relatif des plans cristallins. En effet,
les cristaux peuvent avoir un angle de coupe, c’est-a-dire que leur surface optique peut
ne pas étre parallele aux plans cristallins.

II-2-3 Avantages du spectrometre a deux cristaux plans

Nous venons de voir que 1'association des deux cristaux permet de réaliser des
mesures absolues des énergies, sans utiliser de transition de calibration. La calibration
est directement donnée par l'espace interréticulaire des cristaux utilisés, mieux connu
que les valeurs des énergies des transitions qui servent d’habitude a une calibration.
Néanmoins, la réalisation des mesures devient plus délicate que pour des mesures
relatives, nous allons le voir dans la section suivante, car 'on ne mesure pas 1’écart
entre deux énergies proches, mais directement 1’énergie. On ne profitera donc pas du
fait que les incertitudes sont multipliées par un facteur AE correspondant a 1’écart entre
la référence et la mesure, comme se serait le cas avec une mesure relative. La maitrise
des parametres géométriques du spectrometre devient d’autant plus déterminante pour
la précision des mesures.

III Exploitation des données

III-1 Comment exploiter les données

Pour expliquer le principe fondamental du systeme, nous nous étions placés a la
section précédente dans la configuration suivante :

— les axes de rotation des cristaux sont paralleles entre eux et perpendiculaires a
un méme plan qui passe par les centres des cristaux. Appelons ce plan le plan de
référence ;

— les rayons se propagent le long du plan de référence;

— la surface de chaque cristal (les plans cristallins) passe par son axe de rotation, en
conséquence de quoi les cristaux sont perpendiculaires au plan de référence.

En effet, le spectrometre agit comme une transformation d’une transition vers un
profil de raie dont la forme et la position dépendent bien stir de 1'énergie, de la largeur
naturelle de la transition atomique et d’autres effets (Doppler, imperfection des cristaux
etc), mais aussi de la fonction de réponse du spectrométre. Le profil de réflexion que
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III Exploitation des données

I'on obtient, dans le mode paralléle comme dans le mode antiparallele, dépend des
parametres géométriques spécifiques des éléments du spectrometre. Si par exemple,
contrairement a ce que nous avions imposé au cours de la section précédente, le faisceau
de rayons issu de la source possede une divergence verticale, celle-ci entraine alors
un élargissement du profil de réflexion, comme nous le verrons plus en détails au
paragraphe III-2.

Par conséquent, pour interpréter les profils de réflexion, il est nécessaire de prendre
en compte ces parametres. Pour ce faire, il existe deux possibilités. La premiére serait
de calculer la fonction de réponse théorique du systeme. La seconde, plus pratique,
consiste a écrire un programme de simulation. Les parametres dont il faut tenir compte
sont par exemple la taille de 1’orifice situé devant la source, la taille des cristaux, la taille
du détecteur, les distances etc. Ce programme a déja été écrit par P. Amaro qui travail au
sein de notre groupe dans le cadre de son doctorat. Cette simulation tire au hasard les
coordonnées donnant la direction d"un rayon X issu de la source, et utilise la fonction de
réponse des cristaux pour calculer la probabilité que ce rayon soit réfléchi. Les fonctions
de réponse des cristaux sont obtenues a 1’aide du programme Xop [SANCHEZ DEL Rio
and DEjus 2004] (voir IV-3-2.a du chapitre 1, ott un exemple de fonction de réponse est
donné par la figure 1.29). A l'aide d"un ajustement de courbes qui superpose les profils
de réflexion simulés au profil expérimental, on peut connaitre 1’orientation des cristaux
I'un par rapport a ’autre de fagon absolue.

En laissant de coté la composante due a la fonction de réponse du spectrometre, la
forme de la raie est issue de la combinaison entre une Lorentzienne (largeur naturelle
dont I’élargissement Auger), et d'une Gaussienne (effet Doppler, imperfection des cris-
taux). Le programme d’ajustement de courbes permet de déterminer les parametres de
chaque composante dans le résultat obtenu, pour entre autre I’étude de 'effet Auger.

III-2 Enjeu de l’alignement

La précision des mesures dépend donc des parametres géométriques du spectro-
metre, que l'on se doit de connaitre. Si les valeurs implémentées dans la simulation
sont incorrectes, il en résulte une mesure fausse.

Pour illustrer le probléeme, voyons de maniere quantitative les conséquences qu’au-
rait une mauvaise perpendicularité * d’un des cristaux, sur la valeur de ’angle mesuré
pour la réflexion d’un rayon X (nous nous limitons a un seul rayon X pour simplifier
les calculs). Sur la figure 2.6, on a représenté le probleme.

Le cristal est incliné d"un angle -y par rapport a la verticale. Le faisceau incident est
dans le plan de référence, I'autre cristal est perpendiculaire a ce plan. L’angle mesuré
05 (,0p) est:

~ _ . sin 93
05 (7y,0p) = arcsin (COS’)/) . (2.1)

Dans cette démonstration, on a pour simplifier assimilé I’angle de réflexion du rayon
par rapport a la normale du cristal a I’angle 0g, solution de la loi de Bragg.

1. par rapport au plan de référence
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CHAPITRE 2. CONCEPTION D’'UN SPECTROMETRE X A DEUX CRISTAUX PLANS

L’inclinaison du cristal crée une erreur relative JE/E sur l'énergie (en utilisant le
résultat 2.1 et la loi de Bragg 1.1) égale a

OE 1 he
f(’)/) = E (E - 2dsm(93)> =1- COS(’)’). (2.2)

Fig. 2.6 — Le faisceau incident est toujours dans le plan de référence : en vert. L'angle re-
présenté 0 est 5 — 0p, le complémentaire de I'angle de Bragg. Figure du haut :
un rayon X est réfléchi par un cristal perpendiculaire au plan de référence : le
faisceau réfléchi est aussi dans le plan de référence. Figure du bas : un rayon X
est réfléchi par un cristal incliné d"un angle < par rapport a la verticale; le rayon
réfléchi se propage sous le plan de référence.

On peut aller plus loin en calculant I'erreur sur 1’énergie relative due a une inclinai-
son des deux cristaux. Elle est donnée par :

SE 1 he
e , ,9 = = E_ ~ ~ 7 °
E (71,72, 0) E < 2d sin (91/2+92/2)> (23)

avec él(’)q,GB) = arcsin(sinfp/ cosy1) correspond au cristal interne et ot 7; est son
inclinaison, et 85(y1,72,0p) = arcsin(sin 8 cosy2/ cos(271)) correspond au cristal ex-
terne et ol 2 est son inclinaison. En pratique, L'erreur relative ne dépend quasiment
pas de 05.

Cela illustre le fait que si l'un des cristaux par exemple n’est pas perpendiculaire au
plan de référence, il faut soit prendre en compte ce défaut d’orientation dans la simu-
lation, soit agir mécaniquement sur l'orientation du cristal pour qu’il soit suffisamment
perpendiculaire au plan de référence.
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IV Caractéristiques techniques du spectrometre

D’une maniére réciproque, imaginons a présent que les cristaux soient bien perpen-
diculaires au plan de référence, mais que le faisceau incident (unidirectionnel dans cet
exemple) ne se propage plus a présent le long de ce plan. Cela est équivalent a dire que
le spectrometre n’est pas aligné avec 'axe de la source. Si un rayon X a une direction
descendante par exemple, la trajectoire qu’il va décrire sera sur un plan incliné qui ne
correspondra pas au plan de référence. La mesure ne correspondra alors pas a ’angle
réel de réflexion du rayon par rapport au plans cristallins, mais a sa projection sur le
plan horizontal.

L’erreur sur l’énergie relative due a un mauvais alignement du spectrometre par
rapport a la source est donnée par :

OE 1 he
f(ﬁ' 68) = E (E ~ 2dsin(2 arcsin(sin 03/ cos ﬁ))) ’ (24)

ou B est I’angle du rayon incident avec le plan de référence. Ici aussi, 'erreur relative
ne dépend quasiment pas de 0p.

Cela montre que si 'on a une source divergente, les rayons X (d'une longueur
d’onde donnée) ne seront plus réfléchis pour une seule valeur de I’angle relatif entre les
cristaux, mais dans un certain intervalle dépendant de cette divergence. On a donc une
figure de dispersion élargie et il est donc indispensable de gérer cela soit en prenant en
compte les parametres géométriques de la source dans la simulation, soit en forcant les
rayons X a se propager sur le plan horizontal en installant un collimateur *.

En résumé, méme si la configuration expérimentale s’éloigne de la configuration
idéale, il est possible d’inclure ces imperfections dans I’analyse des résultats, c’est-a-dire
dans la simulation. Cependant, il est difficile de mesurer les défauts du spectrometre.
Il est plus facile de tenter d’avoir un systeme dont la conception méme respecte une
configuration idéale, dans l'intervalle de tolérance imposé par la précision visée. Nous
allons voir dans la section IV ce qui a été mis en ceuvre pour atteindre cet objectif.

IV Caractéristiques techniques du spectrometre

Le spectromeétre est représenté schématiquement sur la figure 2.9, et par une photo-
graphie sur la figure 2.8. La figure 2.7 est une photographie de 1’enceinte du spectro-
metre lorsqu’elle n’avait pas encore été assemblée.

1. Si I'on choisit de ne pas utiliser de collimateur, on aura malgré tout un élargissement des raies du
spectre modéré et donc une assez bonne résolution, car grace a l'effet de projection, le décalage entre
I'angle de Bragg et ’angle mesuré reste faible méme pour des angles d’inclinaison importants.
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CHAPITRE 2. CONCEPTION D’UN SPECTROMETRE X A DEUX CRISTAUX PLANS

Fig. 2.7 — Photographie de 1’enceinte du spectromeétre avant le montage.

Fig. 2.8 — Photographie de I'intérieur de 'enceinte du spectrometre.
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IV Caractéristiques techniques du spectrometre

— 5_ 20

I

- Axe #1
- Sondes et résistances
- Détecteur électronique des
axes de rotation
électronicue du
contrdle de température PC
S ——
Contréle
1. Enceinte 14. Table supportant 'enceinte
2. Axe#1 15.  Veérin de la table
3. Axe#2 16. Vis de poussée pour les translations de I'enceinte
4. Axe#3 17. Entrée des rayons X
5. Cristal avec sonde de température et résistance 18. Soufflet
chauffante 19. Support de la fenétre en béryllium
6. Support de cristal et systéme d'inclinaison 20. Source
7. Détecteur et support 21, \itre
8. Plaque 22. Connexion a la pompe
9. Plateau tournant 23, Jauge de pression
10. Coénes pour la rotation 24. Pompe
11. Piste en demi-cercle avec vis de réglage 25aet25b. Bride accueillant les passages sous vide
12. Vérin de l'enceinte électroniques
13. Patin pour les translations de 'enceinte

Fig. 2.9 — Schéma général du spectrometre a deux cristaux plans. Les éléments de la légende
et du schéma écrits en vert correspondent a ce qu’il restait a réaliser au moment
de mon arrivée dans le groupe.

Ma part de travail dans l’élaboration du spectrometre a porté sur le développement
des éléments mécaniques représentés en vert sur la figure 2.9. Les éléments clefs du
spectromeétre tels que les cristaux, les axes de rotation et leurs encodeurs, la plaque
accueillant les axes, le détecteur ou encore 'enceinte étaient déja présents a mon arri-
vée dans le groupe. Le développement de 1’électronique et du programme d’interface
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CHAPITRE 2. CONCEPTION D’'UN SPECTROMETRE X A DEUX CRISTAUX PLANS

permettant le contrdle du spectrometre a été pris en charge par d’autres membres de
I’équipe et du laboratoire.

IV-1 Cristaux

IV-1-1 La distance interréticulaire

On utilise des cristaux de silicium, dont le double de l'espace interréticu-
laire (ou « 2d ») dans le vide a 22.5°C est® 0,6271202460(17) nm pour le Silll et
0,3840311524(10) nm pour le Si220 [MoOHR ET AL. 2008] 2. Par rapport a la précision
visée par nos mesures (environ 1 ppm) cela ne constitue pas un facteur d’incertitude
important. En revanche, on doit corriger cette valeur en fonction de la température
de 3 ppm/°C environ [Okapa and TokUMARU 1984]. La valeur de l'énergie étant di-
rectement reliée a celle de 1'espace interréticulaire, il est trés important de mettre en
place expérimentalement un dispositif permettant de connaitre a mieux de 0,3°C pres
la température du cristal, mais aussi de stabiliser sa valeur au cours des mesures (voir
la section IV-3-1).

IV-1-2 Caractéristiques des cristaux

Ces cristaux ont été taillés au NIST 3. Leurs dimensions sont d’environ
50 x 30 x 4mm?. Leurs surfaces principales ont été découpées de sorte a étre paralleles
aux plans cristallins que 1’on a choisi d’utiliser (111 et 220) avec une précision inférieure
a la minute d’arc (0, 017 degrés). Pour enlever les contraintes mécaniques (déformations)
provoquées par la découpe, et éviter I'effet de mosaique 4 les cristaux sont ensuite plon-
gés dans un bain d’acide fluorhydrique, c’est pourquoi leurs surfaces sont dépolies (voir
la figure 2.11). L'espace interréticulaire a été testé et comparé aux valeurs standards.

IV-2 Alignement géométrique

IV-2-1 Rotation de I’ensemble des axes

I1 faut pouvoir positionner le cristal externe (second a réfléchir les rayons X) sur la
trajectoire des rayons X réfléchis par le cristal interne. Pour cela, on a choisi d’installer
I’ensemble des axes sur une plaque (élément n°14 de la figure 2.9) pouvant pivoter et
dont I'axe de rotation est confondu avec 1’axe interne, celui du premier des cristaux a
réfléchir les rayons. La plaque de soutien est suffisamment épaisse (6 cm) pour éviter les

1. Les deux chiffres entre parenthéses représentent l'incertitude sur les derniers chiffres.

2. Le résultat de [MOHR ET AL. 2008] est obtenu & partir des résultats de [BECKER ET AL. 1981 ; CAvA-
GNERO ET AL. 2004b,a ; NAKAYAMA and FUJIMOTO 1997 ; BECKER ET AL. 2007 ; MARTIN ET AL. ; BECKER 2003 ;
KRUGER ET AL. 1998]

3. National Institute of Standards and Technology

4. Leffet de mosaique correspond a la présence sur la surface de petits fragments de cristal, dont les
orientations sont aléatoires. Leur présence élargirait la fonction de réponse des cristaux.
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déformations dues au poids des axes (quelques dizaines de kilos chacun). La plaque a
été recuite a 900°C pour enlever les contraintes structurelles provoquées par 1'usinage.
Elle est en acier spécial (LK3) qui a la propriété de minimiser ces contraintes. L'ensemble
plaque+axes pese environ 200 kg, c’est pourquoi la solution consistant a poser la plaque
sur un plateau de rotation (élément n°9 de la figure 2.9) habituellement utilisé sur des
fraiseuses ' et capable de supporter de telles charge a été retenue.

Les applats qui servent a accueillir les axes ont étés rectifiés par rapport a 'applat
situé sous la plaque qui sert a positionner celle-ci sur le plateau tournant. Ces trois
plans sont paralleles a mieux de 0,003 degrés pres, ce qui constitue une erreur sur les
énergies négligeable.

Pour pouvoir soutenir la plaque a son extrémité et faciliter la rotation, on a choisi
d’y installer des roues coniques (élément n°10 de la figure 2.9) ayant recu un traitement
qui a accru leur dureté. Ces cones roulent sur une piste en demi-cercle (élément n°8
de la figure 2.9) ayant requ le méme traitement (voir la figure 2.10). La piste a été
congue de sorte a ce que 'on puisse changer son orientation. En effet, celle-ci doit étre
parfaitement perpendiculaire a I’axe de rotation de la plaque afin que les roues coniques
puissent y reposer parfaitement. Le systéme de réglage consiste en une quinzaine de
vis de poussée logées dans la piste, intercalées avec des vis de maintien.

Fig. 2.10 — Photographie des roues coniques.

En principe, 1’axe de rotation de la plaque est confondu avec 1'axe du premier des
cristaux a réfléchir les rayons, ainsi, les centres des cristaux appartiennent toujours au
méme plan quelque soit I'orientation de la plaque autour de son axe. Cela permet, si
I'on aligne les centres des cristaux avec la direction de la source pour une position de la
plaque donnée, de conserver la coplanéarité des éléments dans la rotation. Néanmoins,
il existe un certain jeu dans le plateau tournant, qui empéche de garantir que 1'axe de
rotation de la plaque soit perpendiculaire au plan de référence a mieux de 0, 05 degrés
prés. Si un collimateur est positionné au niveau du spectrometre, il garanti I’alignement
de la source avec les cristaux. Si 1’on utilise pas de collimateur, I'erreur commise est de
I'ordre de quelques dixiemes de ppm.

1. Les fraiseuses sont des machines-outils utilisées pour usiner tous types de pieces mécaniques.
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IV-2-2 Parallélisme des axes entre eux

Les axes sont eux aussi en LK3, et ont été recuits pour Oter les contraintes struc-
turelles provoquées par 1'usinage. Les rectifications des pieces permettent d’avoir des
axes de rotation paralleles (par rapport a la précision visée). Néanmoins, les surfaces
supérieures qui servent a accueillir les supports de cristaux peuvent avoir un défaut
de perpendicularité par rapport aux axes d’environ 0,02 degrés, ce qui constitue une
erreur sur les énergies de 1'ordre de 0,1 ppm.

IV-2-3 Position des cristaux par rapport aux axes

La surface d'un cristal doit contenir son axe de rotation (sans quoi procéder a une
rotation de ’axe ne reviendrait pas seulement a tourner le cristal, mais aussi a le trans-
later). Pour cela, on a congu un support adéquat pour le cristal : voir la figure 2.11.
Sa base cylindrique vient se loger concentriquement sur la surface supérieure de 'axe
grace a des pions de centrage.

La partie supérieure du support est constituée d'un cadre dont la face interne
contient 1’axe du cylindre. Ainsi, lorsque le cristal est placé dans son support, sa surface
est automatiquement tangente a ’axe de rotation. Grace aux contraintes imposées pour
la fabrication des supports, ces pieces ne contribuent pas a l'erreur sur les énergies. En
revanche, le réglage de l'inclinaison des cristaux est une étape déterminante pour la
précision des mesures.

Fig. 2.11 — Photographie d'un des support de cristal.

En effet, nous 1'avons déja vu précédemment (II-2-2), la surface optique du cristal
peut ne pas étre parallele aux plans cristallins (angle de coupe). On a donc prévu un
systeme permettant d’ajuster l'inclinaison verticale des cristaux pour forcer les plans
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Fig. 2.12 — Photographie du systéeme permettant d’incliner le cristal.

cristallins a étre paralleles aux axes de rotation. Cette inclinaison doit se faire autour
d’un axe coupant I'axe de rotation. Pour cela on a choisit d’utiliser la technique appelée
« flextures » [Paros and WEISBORD 1965] qui exploite 1’élasticité du métal. Les bords
latéraux du cadre du support sont amincis tous deux au méme niveau (environ a mi-
hauteur du cadre) grace a la découpe représentée sur les figures 2.12 et 2.13. La distance
séparant les deux fentes en forme de « u» est de 2mm. Les ajourages fins et précis
ont été réalisés par une machine automatisée a électro-érosion a fils. Ainsi, la partie
supérieure du cadre a laquelle le cristal est rattaché n’est reliée a la partie inférieure que
par les minces zones de matiére restant entre les fentes en forme de « u ». En utilisant la
vis micrométrique en contact avec le centre du bord supérieur du cadre, on peut exercer
une force sur celui-ci. Elle se convertit en une rotation de la partie supérieure du cadre
autour de 'axe formé par les centres des parties amincies des bords. Le déplacement
du centre de rotation est micrométrique, ce qui est négligeable et aurait été difficile a
obtenir avec un systeme de rotation classique.

Pour déterminer les dimensions idéales a donner a ces amincissements (le rayon
de courbure de la partie interne des fentes, la distance qui les sépare, 1'épaisseur du
cadre...) on a utilisé un article théorique [PAROs and WEISBORD 1965], ainsi qu "un pro-
gramme de simulation de contrainte mécanique (comsol®) et on a réalisé des tests sur
des échantillons qui se sont révélés étre en bon accord avec les prédictions théoriques
et en trés bon accord avec les prédictions de la simulation. Sur la figure 2.13 est repré-
senté le mouvement subi par la piece lorsque la vis micrométrique exerce une force sur
celle-ci.

IV-2-4 Position du spectrometre par rapport a la source

Il faut pouvoir aligner le spectrometre avec la direction moyenne des rayons émis
par la source. Pour cela, la table supportant le spectrometre (élément n°14 de la figure
2.9) a été concue de sorte a pouvoir ajuster sa position dans toutes les directions de
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Fig. 2.13 — [llustration du mouvement d’inclinaison des supports de cristaux. A 1'aide de
simulations réalisées avec comsol®), on a pu déterminer les proportions idéales
a donner a la piéce. On voit qu'une force exercée au niveau du bord supérieure
du cadre se convertie en une rotation de la partie supérieure de celui-ci autour
du centre des parties amincies des bords.

'espace. Les vérins de la table (éléments n°15 de la figure 2.9) permettent d’orienter le
plan du spectrometre.

D’autre part, ’enceinte repose sur 4 pieds (éléments n°12 de la figure 2.9) eux-
mémes posés sur des patins (éléments n°13 de la figure 2.9) permettant les translations
(voir la figure 2.14). Les 6 vis de poussée réparties autour de l’enceinte (éléments n°16
de la figure 2.9) permettent de translater et de tourner le spectrometre.

Fig. 2.14 — Photographie du systéme de translation du spectrometre.
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IV-3 Controle du spectrometre

Le controle des axes du spectrometre se fait a partir d’'un ordinateur, a ’aide d"une
interface Labview®).
Une carte National Instrument® NI DAQ-mx 6602 sert d’interface entre les pro-

grammes et les différents boitiers électroniques reliés aux moteurs pas a pas et au
détecteur.

IV-3-1 Asservissement en température

IV-3-1.a Résistances chauffantes

Le cristal est maintenu contre le cadre de son support par légere compression a 1’aide
de quatre vis. Pour éviter d’endommager le cristal, on a intercalé une piece de cuivre
entre celui-ci et les vis. Cette piéce, constituée de deux plaques de cuivre maintenues
ensemble par quatre vis, sert également a accueillir une résistance chauffante (élément
n°5 de la figure 2.9) extrémement fine ( < 0,1 mm) de 2,5 x 2,5 cm? environ. Celle-ci est
insérée entre les deux plaques (voir la figure 2.15). Les résistances que nous utilisons
font 78 () et peuvent délivrer une puissance allant jusqu’a 30 W.

IV-3-1.b Sondes de température

On a choisi d'utiliser de trés petites sondes (environ 2 x 2 x 1 mm?®) pouvant étre
mises en contact direct avec le cristal (élément n°5 de la figure 2.9). Ces sondes sont
simplement des résistances en fil de platine (PT100) de classe 1/3 DIN qui donnent une
température absolue a 0,1°C pres sans étalonnage. On a fait étalonner ces sondes, ce
qui a permis d’avoir une incertitude sur la mesure de 0,02°C, ce qui correspond a une
incertitude de I'ordre de 0,06 ppm sur les énergies.

IV-3-1.c Electronique

Les signaux des sondes et des résistances chauffantes sont gérés par des boitiers de
controle avec lesquels communique 1'ordinateur. On a utilisé des boitiers Jumo® Dicon
500 associé a des circuits électroniques congus au laboratoire qui permettent d’adapter
les signaux aux résistances que nous avons choisies, c’est-a-dire de convertir la tension
délivrée par les boitiers en courant adéquat.

IV-3-2 Détection

Le détecteur est un compteur proportionnel constitué d'une cellule de gaz xénon
(90%) et méthane (10%) au milieu de laquelle se situe 'extrémité d'un fil conducteur
mis sous haute tension (2000 V) faisant office d’anode. Lorsqu’un rayon X pénetre dans
le détecteur, il ionise les atomes du gaz. Les électrons libérés sont accélérés par le fort
champ électrique et peuvent ainsi ioniser par collision d’autres atomes. Le détecteur
a la propriété de fournir un signal ot chaque impulsion correspond a un rayons X
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Fig. 2.16 — Photographie du détecteur sur son support.

recu. D’autre part, les aires des impulsions sont proportionnelles & la charge recue par
I'anode, qui est directement reliée a 1'énergie du photon qui en est a l'origine, ce qui
permet de sélectionner les événements dans un intervalle correspondant a la gamme
d’énergie que 1'on étudie. Le signal est pré-amplifié, puis traité analogiquement, et il
est enfin enregistré par 1’ordinateur de sorte a étre associé a la position des cristaux par
le programme d’acquisition lors de la procédure de balayage des angles. La taille de
la partie active du détecteur est d’environ 1,2 x 2,5 cm?, ce qui est suffisant pour récu-
pérer une grande partie des rayons réfléchis, la source ayant une extension d’environ
2cm.

IV-3-2.a Effet des variations d’intensité de la source au cours de la prise de données

Des changements d’intensité de la source au cours de I'obtention d'un spectre (c’est-
a-dire au cours de la procédure de rotation du cristal externe) changent l'allure des
spectres. Pour éviter cela il faudra soit maitriser l'intensité émise par la source, soit
normaliser les spectres en utilisant un autre détecteur permettant de connaitre a chaque
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instant I'intensité de la source. Ceci n’a pas encore été introduit dans 1’expérience.

IV-3-2.b Effet du vide sur les éléments électroniques mis sous haute tension

Lors de la mise sous vide de l’enceinte et alors que le détecteur était mis sous
haute tension, on a remarqué que celui-ci cessait de fonctionner dans la gamme de
pression allant de 40 mbar a 1 mbar. Ce phénomene s’explique par le fait que lorsque
l'air se raréfie, des arcs électriques apparaissent au niveau du branchement du cable
haute tension, comme le prévoit la loi de Paschen [PascHEN 1889]. Lorsque la pression
descend encore, les arcs disparaissent. Les décharges ont détruit le pré-amplificateur
du détecteur, qui a di étre remplacé.

Fig. 2.17 — Décharge au niveau du céble haute tension lorsque la pression dans l’enceinte
est comprise entre 40 mbar et 1 mbar.

IV-3-3 Vide
IV-3-3.a Pompage

Pour éviter que des rayons X appartenant a la gamme d’énergie qui nous intéresse
ne soient absorbés par les molécules d’air, ce qui diminuerait l'intensité effective de la
source, I'enceinte est vidée de son air jusqu’a une pression de 0,1 mbar environ a l'aide
d’une pompe primaire. A ce niveau de vide, il n'y a plus de décharge au niveau de la
connexion du cable haute tension au détecteur (voir IV-3-2.b).

IV-3-3.b Isolation du spectrométre avec la source

La source doit étre maintenue a un vide beaucoup plus poussé que le spectrometre
(quelques 10~7 mbar), c’est pourquoi les atmospheres de la source et du spectrométre
doivent étre séparées. On a isolé les deux chambres avec une feuille de béryllium de
0,25 mm d’épaisseur, laissant passer environ 90% des rayons X a 3keV [SENEMAUD
1969]. Celle-ci est maintenue entre deux brides serties de joints toriques vissées 1'une a
I'autre. Le tout est logé dans une piece tubulaire s’adaptant a la bride de sortie de la
source (élément n°19 de la figure 2.9).

A cause de la différence de pression régnant entre les deux cdtés de la fenétre de
béryllium, celle-ci acquiere définitivement une forme bombée. Pour ne pas contrarier
cette forme et éviter que la fenétre ne se casse, il faut toujours veiller a ce que la pression
coté source de la fenétre soit inférieure ou égale a la pression coté spectrometre.

_95_



CHAPITRE 2. CONCEPTION D’'UN SPECTROMETRE X A DEUX CRISTAUX PLANS

IV-3-4 Lecture des angles

La largeur angulaire caractéristique des raies de transitions obtenues a 'aide des
cristaux Silll et Si220 est de 1’ordre de quelques centiemes de degrés, soit quelques
centaines de microradians. On doit donc pouvoir imposer aux cristaux des mouvements
d’amplitudes bien plus petites. Les moteurs pas a pas ne peuvent pas opérer de mouve-
ments ayant constamment la méme amplitude. Nous avons observé avec nos moteurs,
pour les pas ayant la plus petite résolution (autour de 5,10~ degrés) des amplitudes
pouvant varier d’un facteur 10. La figure 2.18 représente 'amplitude effective des pas
opérés par un des moteurs, alors que 'ordre correspondait a faire des pas d’amplitude
constante. On remarque que celle-ci varie en moyenne périodiquement, ceci étant dii a
la conception méme des moteurs. D’autre part, on a observé une dérive de la position
des axes au cours du temps sans qu’aucun ordre de mouvement ne soit donné. Ceci
est d(i a une rotation de 1’axe possible a cause du jeu existant dans les mécanismes du
moteur, ainsi qu’a du bruit électronique.

Il est d"autre part indispensable de disposer d"un systeme mesurant a chaque instant
la position angulaire des axes de facon absolue. Pour cela, on utilise des encodeurs
Heidenhain® RODS800 pour le cristal interne et Heidenhain® RON905 pour le cristal
externe. Le principe de fonctionnement dun encodeur consiste en un disque gravé
solidaire de 1’axe de rotation. La gravure est un code lu par un systeme fixe composé
d’une source lumineuse et d’éléments photoélectriques dont les signaux sont envoyés
a des cartes d’interface. Celle de 1’axe interne est une carte IK220 pouvant calculer sa
position angulaire avec une résolution de 2,5-107% degrés. Celle de I'axe externe est
un boitier Heidenhain AWE 1024 relié a une carte GPIB de l'ordinateur donnant une
précision d’environ 2 - 107 degrés*.

0.00014 !
0.00012 |- 4
0.0001 | : 4
8e-05 | 4

l; lf | I

4e-05

NEAVAYS

taille du pas (%)

1e+06  15e+06 2006 25e+06  3e+06  35e+06  4e+06
temps (ms)
Fig. 2.18 — La taille des pas des moteurs n’est pas constante. Pour ce moteur et des pas

de résolution minimale (5-10~° degrs, I'amplitude d'un pas peut varier d’un
facteur 10.

1. Une différence d’angle de 6- 107> degrés correspond a une différence d’énergie relative de 1 ppm.
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IV-4 Procédure d’alignement

IV-4-1 Alignement des axes

On a utilisé un théodolite pour pouvoir aligner le spectrometre sur ’axe de référence
constitué par les éléments de la source. Un théodolite est un instrument permettant
de déterminer une direction. C’est une lunette de focale réglable équipée d’une mire
pouvant pivoter sur les axes vertical et horizontal. Chacun des axes est équipé d'un
goniometre.

Le théodolite est placé sur un trépied, de sorte a se placer a la hauteur de I'axe de
la source. On oriente la base du théodolite horizontalement a ’aide de deux niveaux a
bulle orthogonaux. On ajuste la hauteur et I'orientation des axes jusqu’a ce que la mire
de la lunette soit au centre de chacun des différents éléments de la source. L'ajustement
de la mire se fait par rapport a des orifices qui se trouvent a des différentes distances
du théodolite, or la bague de réglage de la lunette sélectionne le plan focal, on ne peut
donc voir qu'un des orifices a la fois. A I'issue de I'alignement, le théodolite est orienté
sur l'axe de la source, représenté par deux orifices d’environ 2 cm séparés d’environ
2,5m avec une précision de 1’ordre de 0,017 degrés.

A Taide des éléments de réglage de la table supportant le spectrometre, on place les
centres des ouvertures de 'enceinte (éléments n°17 et n°21 de la figure 2.9) sur la mire
du théodolite c’est-a-dire sur 1’axe de référence.

La plaque supportant les axes (élément n°8 de la figure 2.9) est ensuite positionnée
a l'aide du plateau rotatif de sorte que les supports de cristaux soient grossiérement
alignés avec 1'axe de référence. On aligne ensuite finement les centres des supports
de cristaux sur 'axe de référence (indiqué par le théodolite), en réglant la position de
I'enceinte a 1’aide des éléments de la table et en utilisant des mires apposées sur les
supports de cristaux. L'incertitude sur I'alignement des supports sur 1’axe de la source
est de I'ordre de 0, 08 degrés, ce qui représente une incertitude de l'ordre du 1 ppm sur
les énergies.

On a vérifié que les cristaux se trouvaient bien sur 1’axe de la source en éclairant
celle-ci par 'arriere avec une lampe de gros diametre. Le spot lumineux devant atteindre
les centres des supports. On a ensuite vérifié que les cristaux se trouvaient dans la
direction moyenne du faisceau de rayons X en utilisant une plaque photosensible aux
rayons X apposée sur les supports de cristaux, la partie atteinte par les radiations devant
se trouver au centre.

Pour diminuer la valeur de ce facteur d’incertitude, il est envisagé d’utiliser un
collimateur qui donnerait I’avantage d’avoir un meilleur contréle de la direction du
faisceau de rayon X. Ce collimateur pourrait étre placé entre les cristaux par exemple.
Les collimateurs pour rayons X sont constitués de plaques de plomb paralleles, dont
I'espacement et la taille limitent la divergence et controlent la direction du faisceau de
rayons X.
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IV-4-2 Ajustement de l'inclinaison des supports de cristaux

Les parties inclinables des supports de cristaux ont été précontraintes dans le sens
opposé a la poussée de la vis micrométrique de quelques minutes d’arc afin de pouvoir
compenser 1’angle de coupe des cristaux. On a donc ajusté 1'inclinaison verticale des
cadres des supports de cristaux pour qu’il soient paralleles aux axes de rotation. Cet
alignement est préliminaire, en attendant 1’ajustement de l'orientation des plans cris-
tallins, seuls a compter dans notre expérience, a 'aide des rayons X de la source. Pour
réaliser cet ajustement, on a installé a I’arriére de la source un laser a environ 3m de
’axe interne sur la direction formée par les centres des supports de cristaux alignés sur
I’axe de référence, ce qui correspond en principe a un axe parallele au plan du spectro-
metre (c’est-a-dire perpendiculaire aux axes de rotation). La précision sur la direction
du laser, dont va dépendre la précision sur l'inclinaison des supports de cristaux par
rapports aux axes, est d’environ 0, 08 degrés. On a installé des miroirs sur les supports
a la place que doivent occuper les cristaux. On a ajusté 'inclinaison de chaque support
I'un apres l'autre en faisant revenir le faisceau incident sur lui-méme. On a ainsi incliné
les cadres des supports perpendiculairement au plan du spectrometre. L'incertitude
sur l'inclinaison de chaque cristal est de ’ordre de 0,08 degrés, ce qui correspond a une
incertitude sur les énergies de 1’ordre de 2 ppm (voir § I1I-2).

IV-4-3 Procédure pour positionner précisément la plaque

On doit positionner la plaque de facon a ce que le cristal externe soit sur la trajectoire
des rayons réfléchis par le cristal interne. Bien que le plateau diviseur possede une
graduation, celle-ci n’est pas suffisamment précise (I’angle séparant deux graduations
est de 1 degré).

1 ) Axes de rotation 3)

<« laser

L laser

L T/2 + 6y

p S

Fig. 2.19 — Procédure pour positionner précisément la plaque dans la configuration de 'ac-
quisition des données. Les cristaux sont remplacés par des miroirs optiques.

On a utilisé des miroirs placés dans les supports de cristaux et le laser pour posi-
tionner plus précisément la plaque. La configuration initiale des miroirs et de la plaque
est illustrée par 1'image 1) de la figure 2.19 : les centres des miroirs sont alignés avec
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le laser. On tourne le miroir interne a 1’aide de son moteur d’un angle égal a 77/2 + 63
(schéma 2 de la figure 2.19). On tourne ensuite la plaque jusqu’a ce que le faisceau in-
cident revienne sur lui-méme, ce qui correspond a la tourner d'un angle de 263 (image
n°3 de la figure 2.19). La plaque est alors a la position voulue pour l'acquisition.

IV-5 Acquisition des données

Les moteurs pas a pas ont la particularité d’avoir deux régimes de fonctionnement.
Afin d’éviter une surchauffe, si la carte de contrdle n’a pas recu d’ordre de mouvement
pendant plus d’une demie-seconde, le moteur se met automatiquement en régime de
repos, c’est-a-dire que le courant qui parcourt la bobine qui sert a effectuer les mouve-
ments diminue instantanément. Cela a pour effet de relacher la contrainte qu'imposait
le champ magnétique de la bobine sur le mécanisme du moteur, ce qui se répercute sur
la position angulaire de 'axe. La figure 2.20 illustre cet effet. Lors d"une acquisition, le
moteur de 1’axe interne est en régime de repos, alors que celui de 1’axe externe est en
permanence maintenu hors de ce régime, c’est-a-dire qu’il change en permanence de
position.

Si la position de I'axe interne dérive au cours du temps et sort d'un intervalle de
tolérance (on a choisi 107> degrés dans notre cas), le programme d’acquisition stoppe
automatiquement le comptage et une procédure pour repositionner l'axe interne est
effectuée.

-0.00474 T T T T T
-0.00476 4
-0.00478 7
<
c  -0.0048 “ 7
i)
8 -0.00482 1
o
-0.00484 |- | 4
000428 | S— H
-0.00488 7
-0.0049 ' . s s ;
0 5000 10000 15000 20000 25000 30000

temps (ms)

Fig. 2.20 — Illustration du régime de repos d’'un moteur pas-a-pas. Des ordres de mouve-
ments sont donnés au moteur a intervalles réguliers, suffisamment longs pour
que le moteur entre en régime de repos entre deux ordres. Lorsque le moteur
passe en régime de repos, la diminution de l'intensité du courant dans la bo-
bine magnétique induit une diminution des contraintes sur les mécanismes du
moteur. Ceci engendre un mouvement du moteur vers une nouvelle position
d’équilibre.

La méthode suivie pour produire les spectres consiste a produire un histogramme
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découpé en intervalles de valeurs constantes dans lesquels il y a plusieurs points de
mesures différents. C’est-a-dire que le nombre de coups compté pour chaque intervalle
est l'intégrale du spectre sur cet intervalle. Il est important de noter que quelque soit
la méthode d’échantillonnage utilisée, 1’essentiel est d’utiliser la méme méthode dans
I'obtention du spectre simulé qui servira a 1’analyse, pour que la comparaison puisse
étre pertinente de maniére stre.

V Premiers résultats

Cette section présente les premiers résultats obtenus avec un gaz d’argon. La figure
2.21 représente un des spectres obtenus en configuration paralléle, c’est-a-dire en mode
non dispersif. La figure 2.22 représente un des spectres obtenus en configuration anti-
parallele, c’est-a-dire en mode dispersif.

Les analyses préliminaires de la raie M1 1s2s 3S; — 1s?> 'Sy de I'argon montrent un
certain décalage entre la valeur expérimentale et la valeur théorique [ARTEMYEV ET AL.
2005]. Les différentes valeurs trouvées varient en fonction de la position du systeme
par rapport a la source de 3104, 06 a 3104,23 eV, a comparer a une valeur théorique de
3104, 1483 40,0005 eV.

D’autre part, les analyses préliminaires des transitions lithiumoides
1s282p %Pi,p3/2 — 15225 2S;,, montrent également un certain décalage entre les
valeurs des énergies trouvées a 1'aide du spectromeétre a cristal courbe décrit au
chapitre 1. Ces décalages ne sont pas corrélés a ceux observés pour la transition
1s2s 3S; — 1s? !Sp. On a notamment observé des décalages de signes opposés pour
les lithiumoides et I'héliumoide, ce qui signifie que les désaccord ne proviennent pas
principalement d’un mauvais alignement du spectrometre. En effet, un désalignement

décale I'ensemble du spectre soit vers les hautes énergies soit vers les basses énergies.

Le fait ques les valeurs trouvées changent en fonction de 'orientation du spectro-
metre par rapport a la source indiquerait une mauvaise prise en compte des parametres
géométriques de la source. Cependant, le programme de simulation nécessaire a 1’ana-
lyse des spectres étant en cours de développement, il est toujours trop tot pour inter-
préter les résultats.

I sera utile de comparer les écarts en énergie des différentes transitions obtenues
avec le spectrometre a cristal courbe et ceux obtenus a 1’aide du spectrometre a deux
cristaux plans.
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événements / seconde

Fig. 2.21 — Spectre obtenu en mode non dispersif, ou1 les cristaux sont paralleles. Cela re-
présente la fonction de réponse du spectrometre et sert a étalonner les positions
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Fig. 2.22 — Spectre obtenu en mode dispersif, ot les cristaux sont en configuration anti-
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Chapitre 3

Corrections électromagnétiques aux
niveaux d’énergie de 1’hydrogene
pionique, pour l’exploitation de
spectres obtenus a 1'institut Paul
Scherrer

I Introduction

L’hydrogene pionique est un atome exotique constitué d’un pion et d’un proton. Le
pion, tout comme le proton, est composé de quarks. Les quarks d'une des particules
peuvent interagir avec ceux de 1’autre particule via I'interaction forte, ce qui décale les
niveaux d’énergie de 1'atome. Les théories relatives a l'interaction forte qui tentent de
prévoir ces décalages font intervenir des grandeurs physiques, les longueurs de diffu-
sion hadroniques, que 1'on cherche a connaitre avec une meilleure précision. Utiliser le
spectre d’émission de photons de I’hydrogéne pionique permet de déduire les valeurs
de ses grandeurs physiques, et de vérifier la justesse des prévisions des théories relatives
a l'interaction forte sur 1’ensemble des systemes y étant sujets. Grace aux expériences
de spectroscopie que notre équipe’ a réalisé a 1'Institut Paul Scherrer (PSI) en Suisse
a l'aide du spectrometre présenté au chapitre 1, on dispose de valeurs expérimentales
pour les niveaux d’énergie de I’hydrogéne pionique. Les transitions concernées sont :
2p — 1s, 3p — 1s, 4p — 1s. Chaque niveau d’énergie observé est, en trés bonne ap-
proximation, la somme des effets dus a l'interaction électromagnétique et de ceux dus a
l'interaction forte. On peut donc estimer la contribution de l'interaction forte a 1’énergie

1. Notre équipe fait parti d"une collaboration composée de différents groupes européens, voir [GoTTA
ET AL. 2008] par exemple.
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Fig. 3.1
totale en soustrayant la part due a l'interaction électromagnétique. Il est donc crucial

d’avoir une estimation de 1’ordre du ppm de la contribution électromagnétique; c’est le
but du travail présenté ici.

I-1 L'expérience

Comme nous venons de 'évoquer, les valeurs expérimentales pour les transitions
que nous étudions sont obtenues a l'aide du spectrometre a cristal courbe que nous
avons présenté au chapitre 1. Le spectrometre est situé a quelques metres d"un 1’accé-
lérateur de particules a I'Institut Paul Scherrer (PSI). Des protons sont suffisamment
accélérés pour se désintégrer en pions lors de leur impact sur une cible de carbone.
Le faisceau de pions ainsi produit est dirigé sur la source ECR; grace au champ ma-
gnétique crée par les bobines supraconductrices (voir la description de la source au
paragraphe III-2-1) les pions sont dirigés sur une cellule de gaz contenant par exemple
de I'hydrogene et de I'oxygene. Les pions, lourds, viennent remplacer les électrons des
atomes pour former par exemple de '’hydrogene pionique ou de l'oxygéne pionique.
Les atomes ainsi formés sont fortement excités et se désexcitent en émettant des pho-
tons; parmi les transitions opérées on trouve celles que nous allons étudier. La figure
3.1 montre un exemple de spectre obtenu.

Sur l'exemple représenté par la figure 3.1, la transition 3p — 1s est mesurée en
utilisant une raie de calibration : la transition 6h — 5g de I'oxygene pionique qui est
affectée par l'interaction forte de fagon négligeable étant donnée qu’elle concerne des
niveaux de moment orbital non nul (les particules sont en moyenne trop éloignées 1'une
de l'autre pour que l'interaction forte qui a une portée courte ne puisse intervenir). La
précision de l'expérience pour cette transition est de 1'ordre de 12 meV, soit 4 ppm
[GoTTA 2004 ; GOTTA ET AL. 2008].
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II Motivations théoriques en amont : interaction forte

II-1 Présentation du domaine

Les atomes ordinaires que 1’on trouve partout dans la nature sont constitués d’élec-
trons légers orbitant autour d’un noyau lourd formé de protons et de neutrons. C’est
ce type de systeme qui a été le plus étudié. Pour les atomes a deux corps, un noyau
et un électron, les valeurs des niveaux d’énergie discrets ont été d’abord données par
les solutions de l'équation de Schrodinger qui modélise le systeme par un électron
mobile dans le champ d’un noyau infiniment lourd, c’est-a-dire fixe, et ponctuel. En
incluant le caractere relativiste des électrons au probleme, Dirac [Dirac 19284,b], abouti
a 'équation du méme nom valable pour les particules de spin ; (fermions) et prévoit
'existence de l’antiparticule de 1’électron, le positron. L'équation équivalente permet-
tant de modéliser un systéme constitué d’un noyau et d"une particule satellite de spin
nul (boson), est I'équation de Klein-Gordon [KLEIN 1926 ; GORDON 1926 ; Fock 1926].
Pour les atomes a plusieurs électrons, on ne dispose pas d’équation donnant des solu-
tions exactes, alors on tient compte des interactions entre électrons en les considérant
comme des perturbations.

Cependant, le décalage des niveaux de ’hydrogene par rapport a ceux prévus par
I’équation de Dirac observé par Lamb en 1947 [LaAMB and RETHERFORD 1947, 1950] a
révélé qu’il fallait aller plus loin. L'observation expérimentale fut expliquée grace a 'in-
troduction de la quantification des champs qui permet d’inclure 'influence des « fluc-
tuations quantiques du vide » sur les niveaux d’énergie. Cela correspond a I’omnipré-
sence des phénomenes de création et annihilation de particules (photons ou électrons
par exemple) dites virtuelles. Bien que le nombre de particules réelles ne change fina-
lement pas, tenir compte des fluctuations du vide est indispensable pour expliquer les
niveaux d’énergie. Ceci a abouti a 'avenement de 1’électrodynamique quantique, ou
QED. Parmi les phénomenes issus de ces fluctuations, la self-énergie (issue des fluctua-
tions du champ photonique) et la polarisation du vide (issue des fluctuations du champ
électronique) sont ceux qui sont les plus importants. La self-énergie désigne le phéno-
mene selon lequel une particule émet et réabsorbe des photons virtuels. La polarisation
du vide quant a elle correspond au fait que les paires virtuelles {électrons,positrons}
qui se créent puis s’annihilent en permanence a partir du vide se polarisent a cause du
champ électromagnétique crée par les particules de 1'atome. Ces phénomenes sont re-
présentés par les diagrammes de Feynman, ot chaque segment représente une particule
se propageant. Les regles de Feynman qui y sont associées traduisent ces diagrammes
en termes mathématiques en faisant par exemple correspondre aux segments les pro-
pagateurs des particules. Calculer la contribution aux énergies de tels phénomenes,
revient a intégrer ces expressions sur toutes les valeurs possibles que peuvent prendre
chaque parametre libre, tel que par exemple le vecteur d’onde d’une particule. Ces in-
tégrales pouvant étre divergentes, il fut indispensable de renormaliser, c’est-a-dire de
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faire coincider ces calculs théoriques avec la réalité ou les grandeurs sont finies. On
s’appuie pour ce faire sur les constantes expérimentales comme la masse ou la charge.
A titre d’exemple, considérons la polarisation du vide : les paires virtuelles polarisées
entre les particules de 1’atome ont pour effet de modifier le champ pergu par ces par-
ticules. Cela signifie que la charge mesurée expérimentalement de toute particule n’est
pas la charge « nue », mais la charge apparente, modifiée par le vide. Les parties in-
finies des intégrales sont incluses dans la charge « nue », on obtient alors une théorie
renormalisable, c’est-a-dire finie et faisant intervenir les grandeurs observables.

II-2 L'hydrogéne pionique : interaction électromagnétique et interac-
tion forte

L’hydrogene pionique est constitué d’un proton p et d'un pion de charge négative
rt~. Ce systeme est principalement gouverné par l'interaction électromagnétique. Ce-
pendant, le pion est une particule composite associant un antiquark up et un quark
down, il est donc d'une part de taille finie et est d’autre part sujet a I'interaction forte,
ce qui a pour conséquence de décaler les niveaux d’énergie par rapport a ceux d'un
systéme dont les particules n’interagiraient que par la force électromagnétique. Pour le
niveau fondamental 1s, ce décalage est noté €.

L’hydrogene pionique est instable : sa durée de vie est d’environ 10712 s, ce qui élar-
git les niveaux d’énergie occupés par I'atome. Pour le niveau fondamental 1s, Iélargisse-
ment est noté I';s. La durée de vie de 'atome est d’autre part beaucoup plus courte que
la durée de vie environ égale a 10~8s du pion lui-méme, qui est donc considéré comme
stable en tant que constituant de ’atome. Outre la diffusion élastique 7~ p — 7~ p, 'hy-
drogene pionique peut se transformer de différentes facons. Par exemple par échange
de charge : 7~ p — 7', ou par radiation : 77~ p — yn ot ¥ est le pion de charge nulle,
n le neutron, 7y le photon. C’est dans ces phénomenes qu’interviennent les longueurs
de diffusion hadroniques que 1’on cherche a déterminer.

Le pion est un boson de spin nul, c’est donc une particule dont la fonction d’onde
vérifie I’équation de Klein-Gordon, contrairement, on le rappelle, aux fermions comme
I'électron qui vérifient I'équation de Dirac. Sa masse ' d’environ 139,6 MeV /c? est seule-
ment 6,7 fois moins importante que celle du proton (938,3 MeV /c?) mais 274 fois plus
importante que celle de 1’électron (0,5MeV/c?). On ne peut pas considérer le proton
comme un noyau immobile autour duquel orbiterait le pion, comme ce serait le cas
si I’on utilisait I'équation de Klein-Gordon pour modéliser le pion dans le champ du
noyau. Il faut considérer les particules sur un méme plan, toutes deux orbitant dans un
mouvement réciproque. Pour tenir compte de ces effets de recul, nous avons choisi
d’utiliser le Hamiltonien de l'interaction de Breit-Pauli [BERESTETSKIT ET AL. 1982 ;
BeETHE and SALPETER 1957] valable dans notre cas ou le systeme est faiblement rela-
tiviste*> et une fonction d’onde non relativiste solution de 'équation de Schrodinger

1. On exprime la masse en terme d’énergie grace a la relation E = mc?.

e _ Zac N . e . -~
Ty = “n Ou 1 est le nombre quantique principal, g =~
h

8,9.10712 Cz/]/m est la permittivité du vide, e ~ 1,6-1071°C est la charge élémentaire, 1 = 57 ol

2. D’apres le modéle de Bohr, v ~ nz—h
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[BETHE and SALPETER 1957], dans laquelle intervient la masse réduite du systeme. Sont
alors ajoutées les corrections dues a la polarisation du vide dont la contribution est
beaucoup plus importante que dans le cas des atomes électroniques (voir par exemple
[EIDES ET AL. 2001, § 9.1.1.1]), & la taille finie des particules et d’autres corrections ra-
diatives de self-énergie et de recul.

Les précédentes études des niveaux d’énergie de 1'hydrogene pionique [SIGG ET AL.
1996 ; LyusoviTskiy and RUSETSKY 2000] se basent sur des approches différentes; nous
les détaillerons a la fin du chapitre (IV-2).

D’autre part, la taille caractéristique de ce systéeme est représentée par le rayon

de Bohr?® : rg = %%w ~ 222 fm ot « ~ 1/137 est la constante de structure fine et

Mg
H= My ~+My—
gene électronique. Notons que ceci a pour conséquence d’amplifier I'importance de la
polarisation du vide par rapport au cas de I'hydrogéne électronique. La taille caracté-
ristique de I’atome reste néanmoins beaucoup plus grande que la distance de portée de
l'interaction forte qui est environ de quelques fm, ce qui signifie que ’hydrogene pio-
nique est malgré tout majoritairement gouverné par l'interaction électromagnétique :

la masse réduite qui est environ 240 fois plus petite que celle de 1’hydro-

w(Za)® +0(a),

o (3.1)

En = my - +my,—
ou l'énergie E, est développée en série de «, et Z est le nombre de charge du noyau,
c’est-a-dire ici égal a 1. Le terme en a2 est dfi a la loi de Coulomb, le terme suivant en
o est uniquement relatif a l'interaction forte (on verra au cours du chapitre quil n’y a
pas de terme en &> dans la contribution électromagnétique a 1'énergie). Dans ’équation
qui précede, on utilise le systeme d'unité ot1 # = ¢ = 1, ainsi que dans la suite de ce
chapitre.

Les valeurs des énergies des niveaux atomiques sont négligeables par rapport au
domaine d’action caractéristique de l'interaction forte. Ainsi ’atome peut étre utilisé
pour étudier la diffusion de 77~ p a basse énergie. Or les longueurs de diffusion qui
sont les grandeurs que nous recherchons, sont des parameétres qui s’obtiennent a basse
énergie. A basse énergie le systeme ne porte pas la signature de la structure interne
de ces constituants. De maniere schématique, la longueur d’onde des particules est tres
grande par rapport a la structure interne et la diffusion ne peut résoudre leurs détails.
En d’autres termes, les mesures ne donnent pas d’information sur la région interne
des interactions fortes pion-proton. Seuls les effets des interactions reliées a la diffusion
a basse énergie comme les longueurs de diffusion sont présents dans 1’expression de
'énergie.

La premiere équation reliant les longueurs de diffusion a I'énergie fut donnée par
[DESER ET AL. 1954]. Au seuil, c’est-a-dire a basse énergie, on a :

a..— _
Gs _ _yTmpmme P(146); (3-2)
Eis [8:]

h~1,05-10"3 Js est la constante de planck, & = ﬁ la constante de structure fine. Pour Z petit, les

atomes ont un caractere faiblement relativiste.
h247rso
ne?

1. rg =
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2
£ =8 (155 ) (a0 pn1+00) 6:3)
OU A psr-p €t Az, 70, sONt les longueurs de diffusion reliées aux réactions correspon-
dantes, et qui sont définies comme combinaisons linéaires des longueurs de diffusion
d’isospin : voir par exemple [GASSER ET AL. 2008 ; GOTTA ET AL. 2008] ; qo est la quantité
de mouvement relative du systéme 71%n apreés la réaction, et qui dépend des constantes
du probleme, P est le rapport de Panofsky des taux de désintégration entre les réactions
mp— mnetmp— n.

e et Ir sont des termes correctifs dont la valeur (et le sens physique) changent, en
fonction de la théorie relative a l'interaction forte utilisée. En effet, différents groupes
de théoriciens ont perfectionné cette formule : théorie du potentiel effectif [S1GG ET AL.
1996], théorie des perturbations chirales basée sur un Hamiltonien effectif QED+QCD
[LyusoviTskiy and RUSETSKY 2000 ; GASSER ET AL. 2008], ou encore d’autres approches
phénoménologiques [ERICSON ET AL. 2005].

Nous n’allons pas entrer dans les détails de ces théories mais simplement nous
limiter & décrire les points utiles a nos calculs qui se bornent a I'interaction électroma-
gnétique. Une comparaison des approches et des résultats est abordée dans [GASSER
ET AL. 2008]. Les différences auxquelles ils aboutissent n’ont pas de conséquence sur
nos calculs. Il faut simplement retenir que les différentes expressions reliant 1’énergie
de l'atome aux longueurs de diffusion auxquelles ils aboutissent ne portent que sur
des termes d’ordres inférieurs ou égaux a O(a*) du développement de I'énergie. Or
notre objectif est de calculer la contribution a 1'énergie de l'interaction électromagné-
tique dans le but d’extraire les longueurs de diffusion, a partir de la relation qui existe
entre niveau d’énergie et longueurs de diffusion. Le fait que cette relation n’aille que
jusqu’a l'ordre O(a*), implique que la longueur de diffusion mesurée qui est définie
grace a cette relation, et qui est tout de méme proche de la longueur de diffusion réelle,
inclut les interactions électromagnétiques des ordres supérieurs.

Il faudrait donc s’arréter a I’ordre O(a*) dans les calculs de la contribution électro-
magnétique. Cependant, on peut en pratique aller un peu plus loin (III-4) en calculant
certains termes constitutifs de phénomenes reliés a l'interaction électromagnétique en
O(a®), lorsqu’ils proviennent de régions du domaine d’intégration qui n’ont pas de
recouvrement avec la région ot les interactions fortes ont lieu.

IIT Calculs

Pour calculer la contribution aux niveaux d’énergie de I’hydrogéne pionique due a
l'interaction électromagnétique, on va utiliser ’approche suivie par K. Pachucki pour
le calcul du déplacement de Lamb 2p — 2s dans I’hydrogeéne muonique [PAcHUCKI
1996], qui est également un systeme composé de deux particules ayant des masses
assez proches. Cependant, le muon présente des différences avec le pion : c’est une
particule élémentaire, donc ponctuelle, et de spin 1/2. Nous avons utilisé certains des
programmes de calcul formel écrits a I'occasion de cet article. Il a fallu généraliser les
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calculs aux niveaux d’énergie qui nous concernent et bien stir modifier les expressions a
calculer en fonction des différences existantes entre les deux systéemes (spin, taille finie
du pion,...).

Toutes les formules présentées sont valables pour tous les états d"un systeme consti-
tué d’un boson et d’'un fermion, de masses proches. Ces calculs sont appliqués aux
transitions 2p% 3 1s, Bp% 3 1s, 4p 15 = 1s, qui ont été expérimentalement obser-
vées a l'Institut Paul Scherrer par notre équipe. On va traiter le probleme en utilisant le
Hamiltonien de l'interaction de Breit-Pauli, o1 I'on a une dépendance en masse exacte.
On y inclut 'anomalie du moment magnétique du proton. On obtient alors la correc-
tion relativiste principale. On va ensuite calculer la correction due a la polarisation du
vide au premier ordre. Puis on va calculer la correction relativiste a la polarisation du
vide. On va également calculer la polarisation du vide a deux boucles, et la polarisation
du vide a l'ordre deux. On va calculer les effets de taille finie des particules : le terme
principal, et les effets associés a la polarisation du vide. On va calculer les self-énergies
des particules, et la correction dite de recul due a I’échange de deux photons, souvent
désignée par « correction de Salpeter » [SALPETER 1952]. Enfin, on va tenir compte de la
correction de recul de 'atome lorsqu’il émet un photon. La précision de nos calculs est
limitée par celle de la masse du pion, et par l'incertitude sur les rayons du pion et du
proton. Les valeurs numériques utilisées sont tirées de [MOHR ET AL. 2008] :

h = 4.13566733(10) - 10~ eV's,
¢ = 299792458 ms !,

rp = 0,8768(69) fm,

m, = 938,272013(23) MeV /?,
x = 7,2973525376(50).10 2,

k = (5,585694713(46) — 2) /2,
m, = 0,510998910(13) MeV /c?,

ou [AMSLER ET AL. (PARTICLE DATA GROUP) 2008] :

My = 139,57018(35) MeV /c?,
7 =0,672(8) fm,

ou les chiffres entre parentheése représente l'incertitude sur les derniers chiffres; ces
grandeurs seront définies au fil du texte.

III-1 Hamiltonien de l'interaction de Breit-Pauli

Le Hamiltonien de Breit-Pauli correspondant a notre systéme est :

Hgp = Ho 4+ 6H + VF, (3-4)

avec :
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2
P Zuo
Hy=>—-—— .
0 2]/‘ » ’ (3 5)
4 4
p 1Y
0H—=——"—- — , (3.6)
8msy  8m3_

pp a1 4 Zo i1 rr]

p
Zo (142K 1+x (rxp)-o, (37
r3o\ AmE o 2mpmg- L
ou my, m,- désignent respectivement les masses du proton et du pion, % = m%, m}f

est la masse réduite du systéme, et ¥ 'anomalie du moment magnétique du proton,
sont les matrices de Pauli, i,j = 1,2,3, et les termes de VBP et §H sont en 1/¢%. Dans
notre cas le nombre de charge du noyau est Z = 1 cependant on choisit de conserver Z
dans les équations afin de pouvoir distinguer la charge du proton de celle du pion.

Le cheminement qui permet d’obtenir le Hamiltonien de Breit-Pauli est développé
dans [BERESTETSKII ET AL. 1982, § 83], ainsi que dans [BARKER and GLOVER 1955] ol
sont aussi données terme par terme les contributions a l’énergie correspondantes. Ce
travail est effectué dans le cas général, et il suffit de I’adapter a notre situation. D’apres
[PacHUCKT 19954], le Hamiltonien ne comporte pas de terme de Darwin correspondant
au pion. Ce résultat avait par ailleurs été obtenu [OWEN 1994]* pour un systeme spin
0-spin 1/2.

Cependant, il existe une différence entre notre expression pour VB 3.7 et celles
des références ultérieures [BARKER and GLOVER 1955 ; OWEN 1994 ; LyUBOVITSKIJ and
RUSETSKY 2000 ; TRASSINELLI 2005]. En effet, le premier terme de 3.7 relatif au terme de
Darwin ne contient pas «. Si I’on suivait le résultat de [BARKER and GLOVER 1955] par
exemple, ce terme serait égal a :

e »
Pourquoi une telle différence? Nous verrons plus loin (§ III-3) que le rayon des
particules doit étre pris en compte : la taille finie des particules entraine un décalage
des niveaux d’énergie. Or cette grandeur physique est mesurée expérimentalement, et
contient, par le biais de sa définition, la contribution a I'énergie issue du terme qui est
absent de notre Hamiltonien [KHRIPLOVICH ET AL. 1996 ; FRIAR ET AL. 1997 ; PACHUCKI
2008]. C’est dans le but ne ne pas compter deux fois cette contribution que le terme de
Darwin ne contient pas x. Nous reviendrons en détails sur ce point dans le paragraphe
II-3-1.a.

1. On trouve une erreur dans l'expression de 1énergie correspondante au Hamiltonien

dans [OwEN 1994, eq. (6.1)] : il faut remplacer le facteur (11:_‘?3 (QU*Z(LEH)] oli—(1— 1/2)]> par
13 <9U—(l+1/2)] 0fj—( l 1/2)] )
@) I+1
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Nous pouvons également préciser qu’au regard de la démonstration effectuée dans
[FRIAR ET AL. 1997], le terme de Darwin pourrait de maniere alternative, étre lui aussi
incorporé dans la définition du rayon de la charge.

Les termes 6H et VB’ sont considérés comme des perturbations de Hp, on moyenne
le Hamiltonien sur la fonction d’onde du systeme |¢,;), état propre de Hy, ol n est
le nombre quantique principal et I le moment angulaire. Au premier ordre du déve-
loppement en perturbation (suffisant pour notre précision), I'expression de 1’énergie

(¢n,1| Hpp|Pn,1) est :

HU__V(Z"‘)2
EP = 2n? 7
(3-9)
porr _ _WH(Za)? 1.1 n__3
2n4 m?, m?r_ I1+1/2 4) 7
(3.10)

vee w3 (Za)t | (14 2x) 1 1 3 1
E" = 3 5001 — =575 T
n 2m3 mymy- \n 2(1+1/2)

1+ 2x 1+x 0 O|F—(I+1/2 O|F —(1—1/2
() [t (-]
p prtm
ou F est le moment cinétique total (issu de la composition du moment angulaire et
du moment magnétique (spin) du proton), § est la fonction de Heaviside. Les trois
termes entre crochets de 3.11 sont placés dans le méme ordre que les trois termes du
Hamiltonien 3.7 dont ils découlent*.
On trouve par exemple :

Ej 1 = 2426208,6(53) meV, (3.12)
et
S BP
EM 4+ B, 15 = 176,94850(33) meV. (3.13)

Les chiffres entre parentheses correspondent a I'incertitude sur les derniers chiffres
de la valeur, et sont dus a 'incertitude sur la masse du pion qui domine largement. Les
valeurs des autres transitions sont recueillies dans le tableau 3.3 de la sous-section IV-1.

1. Pour trouver ces expressions, il était plus commode de résoudre directement (¢, ;| Hpp|¢y, ;) plutot
que de se servir des expressions publiés, ce qui a permis d’ailleurs d’indentifier I'erreur de 1'eq. 6.1 de
[OWEN 1994].
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oo Qe (OO
O O O

temps

Fig. 3.2 — Exemple d’insertion de paires {électron-positron} dans le propagateur photo-
nique. Les diagrammes de la ligne supérieure sont dits a une boucle, ceux de
la ligne inférieure sont dits a deux boucles. Le positron se déplace en remontant
le temps : il va de droite a gauche.

II1-2 Polarisation du vide

III-2-1 Polarisation du vide au premier ordre, a une boucle

Comme on l'a expliqué dans le paragraphe II-1, la polarisation du vide provient
des fluctuations du vide pour le champ électronique. Des paires virtuelles {électron-
positron} sont créées a partir du vide, elles se polarisent a cause du champ extérieur d
aux particules de I’atome, avant de s’annihiler. La modification de I'interaction effective
entre les particules de I'atome équivaut a la modification du potentiel Coulombien. Les
corrections au potentiel dues aux différents phénomenes (polarisation simple, double, et
a deux boucles pour celles qui nous concernent) sont calculées a 1’aide des diagrammes
de Feynman. L'interaction entre deux particules chargées revient en QED a l’échange
de photons. Ce sont les photons qui sont les particules médiatrices de la force électro-
magnétique (de la méme maniere que le sont les gluons vis-a-vis de l'interaction forte
par exemple). En terme de calcul, on écrit cet échange sous la forme d"une fonction ap-
pelée "propagateur”. Comme la polarisation du vide modifie le champ Coulombien, on
peut imaginer de modifier le propagateur du photon afin d’y inclure l’effet de polarisa-
tion du vide sur 'interaction électromagnétique des charges. En terme de diagrammes,
cela correspond au fait que 1’on peut insérer des « bulles » formées de paires {électron-
positron} dans la ligne du propagateur du photon. Quelques exemples sont illustrés par
la figure 3.2.

En tenant compte uniquement des diagrammes dits « a une boucle » du type de
ceux de la ligne supérieure de la figure 3.2, le propagateur photonique ' (renormalisé *)
iDyy (k) [ITzyksoN and ZUBER 1980, p.698], [PESKIN and SCHROEDER 1995, p.801], [BE-
RESTETSKIT ET AL. 1982], [GREINER 2003] est modifié de la maniere suivante :

47 v 47T
Dy (k) = =81z — Duw(k) = Rt o)) (3.14)

1. Seuls les termes ne dépendant pas de la jauge sont écrits, car ils sont les seuls a contribuer dans les
diagrammes que nous allons calculer ([PESKIN and SCHROEDER 1995, § 7.5 p.246])

2. On considere ici que la renormalisation a déja été effectuée et que les constantes physiques (charges,
masses...) correspondent aux quantités observables.
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p+k

—

_|_
P
Fig. 3.3 — Approximation du propagateur photonique a l'ordre le plus bas. k est le qua-

drivecteur énergie-impulsion du photon, p+k celui de I'électron et p celui du
positron.

ot @(k?) est I'opérateur de polarisation renormalisé, et k est un 4-vecteur. Au premier
ordre du développement en perturbation, cela correspond au remplacement suivant :

47 v 47 -
Dw(") = _Syvp - Dwg(k) = _gyva(l - W<k2))~ (3.15)

Ce qui en terme de diagramme correspond a la figure 3.3
Au premier ordre a une boucle, @ (k?) est donné par [ITzykson and ZUBER 1980] :

N LT 2 AT 1 2
() = 7R [ ) @) (316)
ou m, est la masse de l’électron, et avec
I 2
u(g®) = 3 1 po 1+ ) (3.17)

mie correspond physiquement a I'énergie du photon dans le lequel est inséré une

paire {electron-positron} et correspond donc aussi, par conservation de l'énergie, a
I’énergie totale de la paire. La bornes inférieure d’intégration est donnée par le fait
9

e
(2m, pour q/m,, ’énergie du photon).

I résulte de cette modification du propagateur de photon un champ effectif. Le
diagramme 3.4 que l'on veut calculer fait intervenir le potentiel Coulombien, statique
et ponctuel, les corrections de recul et de taille finie des particules étant calculées par
ailleurs. En posant (voir 'annexe I pour les détails) k> = —k? on applique la formule
générale 3.16 au cas spécifique du potentiel Coulombien puis en passant de 1'espace des
impulsions a I'espace des coordonnées par transformée de Fourier (voir [ITzykson and
ZUBER 1980, § 7.1.1]), on retrouve qu’au propagateur non modifié du photon correspond
l'interaction Coulombienne :

2
que la valeur seuil pour ( ) pour la production de paires {électron-positron} est 4m2,

. —Za
—8wig <, (3.18)
De la méme maniere, la partie modifiée du propagateur :
4T _ 5 X [ 5 1 2
S g @) = s [0 () (319)

donne [PESKIN and SCHROEDER 1995, § 7.5 p.254], [[TzyksoN and ZUBER 1980, § 7-1-1
p-327], [BERESTETSKII ET AL. 1982, § 114] la correction a ajouter au potentiel Coulombien :
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wplr) = ——— e "M u(g?) . (3-20)

Fig. 3.4 — Diagramme de polarisation du vide au premier ordre a une boucle.

Le décalage en énergie correspondant a cette modification du potentiel est la
moyenne sur la fonction d’onde :

E= <¢H,Z|VVP|¢11,I> = /d37’ VVp(r)‘(Pnl(r”2 = /Ooo dr T’ZVVP(T’)RH,Z(T’)2 7 (3-21)

ot ¢,;(r) est la fonction d’onde du systeme, solution de I'équation de Schrodinger
[BETHE and SALPETER 1957] avec potentiel Coulombien, indépendante du temps et qui
dépend de la masse réduite y :

Pui(r) = Ry (r)Y]"(6, 9) , (3-22)

ot Y/"(6, ¢) (otr m est le nombre quantique magnétique) est ’harmonique sphérique,
partie angulaire de la fonction d’onde. R, () est la partie radiale [BETHE and SALPETER
1957],[EIDES ET AL. 2001, p.164] :

Rn,l(7> =

1 (n41)! 27w (3/2)
I+ (n—1—-1)12n n

—Zour 2Z0ur ! 2Zupr
Exp[ ny]( ny>F[‘<”—l—1>I<2l+2>' )62

ot F [a,b, x] est la fonction hypergéométrique confluente donnée par* :

F[a,b,x]:1+ix—|— a(a+1) 24 (3.24)

b1 T b 1)2

Enfin, en introduisant I'expression de la correction au potentiel (3.20) dans 1'équa-
tion (3.21), nous obtenons :

a [ d(g? _
E= =z [T u) fare g0, 625)

On utilise alors le programme de calcul formel Mathematica®, avec lequel on in-
tegre l'expression analytiquement sur r, puis numériquement sur 4.

1. Dans l’expression de la fonction d’onde, le premier parametre (1) de F étant négatif, la suite est finie.
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On trouve par exemple :

Ei, = —3240,802(16) meV, (3.26)
Eyp = —35,79480(28) meV, (3.27)
Eaps1s = 3205,007(15) meV. (3.28)

III-2-2 Polarisation du vide muonique

De la méme maniere que dans le cas du champ électronique, des « bulles » muon-
antimuon peuvent se former a partir du vide et induire un décalage des niveaux de
I'atome. Pour le calculer, il suffit d’utiliser le résultat du paragraphe précédent III-2-1
en substituant la masse du muon a celle de ’électron.

On trouve par exemple :

Eis = —0,2793061(19) meV. (3-29)

I1I-2-3 Correction relativiste a la polarisation du vide

Nous allons a présent calculer la correction relativiste a la polarisation du vide, en
associant les effets de l'interaction de Breit-Pauli et de la polarisation du vide.

Les relations de dispersion [BERESTETSKII ET AL. 1982, § 111] permettent d’assimiler

I'expression de 1’opérateur de polarisation a 1’échange d"un photon de masse* ¢ = m.q.

On va remplacer la partie du potentiel d’interaction —£&e 4" dépendante de r dans

I’expression 3.20, par une interaction de Breit-Pauli. Celle-ci est modifiée par rapport
a l'expression 3.7, par le fait que c’est le potentiel V = —Z&e~"e" et non —%2 qui a
été utilisé pour établir son expression?. On obtient alors 1’expression analogue a 3.20
incorporant l'interaction de Breit-Pauli, a intégrer sur la variable ¢ ce qui équivaut a

intégrer sur g :

© 2 2
Vi =% [T (L), 630

5 4/BP o -
ot 7, (r) a pour expression :

1. On peut voir en observant la partie dépendante de r dans va(r) 3.20, C’est-a-dire —%e*’”fq’ la
similitude avec I'expression du potentiel de Yukawa [PESKIN and SCHROEDER 1995, § 4.7] correspondant a
I’échange de bosons massifs.

2. Plus précisément, pour établir 1’expression de l'interaction de Breit-Pauli modifiée, on suit la pro-
cédure décrite dans [BERESTETSKII ET AL. 1982, § 83] qui permet d’obtenir le Hamiltonien de Breit-Pauli,

mais on utilise le propagateur du photon modifié WZIW correspondant a —%e*’"t"?’ a la place du
Za

propagateur du photon % correspondant a — %/
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Zu [ 1+ 2k 0
¥BP(p) = 22 4716° o
vp ( ) 8 < ﬂ’l% ) ( (T> e )
Za Q% or Zu e rit; ;
B dmym 4 (1 B 3) B 2mym 4 T <5ij + 11’2] (1+ Qr)) P
T T

Zo [ 142k 1+« _

- ar .

3 ( s MPW) (14 or)(exp)-o. (33)
Le Hamiltonien total est la somme de Hgp = Hy + 6H + VB 3.4, de la polarisation

du vide Vyp 3.20 et de prp :

Hiot = Ho+0H+ VP + Vip + V&' = Hy+ W . (3.32)

On opére alors le développement en perturbation en W jusqu’au deuxiéme ordre,
dont les détails sont donnés dans la section II de 1’annexe, et 'on ne conserve que les

termes dominants et qui n"ont pas déja été calculés, et qui entrent dans le cadre de cette
correction. On obtient alors une contribution a l'énergie :

E— ﬁA‘” d(0?) y <QZ ) E(o), (3.33)

m2
me

%%P|¢n,l> + 2<47n,l’(5H + VBP)

E(0) = (¢u, V1) - (3-34)

(E2,1 — Ho)

Les termes de matrice de la fonction de Green Coulombienne réduite G/ ,(r,7") =
(r] m |r") sont calculés de la méme manieére* que dans [PACHUCKI 1996].
n,l

Cette correction correspond aux diagrammes de la figure 3.5. Le premier terme issu
de 3.34 correspond au diagramme de gauche ou est représenté 1’échange d"un photon
dans lequel est insérée une paire électron-positron. Le deuxieme terme correspond a
l'interaction de Breit-Pauli suivie de I'interaction Coulombienne modifiée par la polari-
sation du vide :

Fig. 3.5 — Diagrammes de la correction relativiste a la polarisation du vide.

On trouve par exemple :

1. On a réutilisé le programme écrit par K. Pachucki & I'occasion de l'article [PAcHUCKI 1996].
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E;s = —0,4324798(20) meV, (335)
Exp,,, = —0,02642592(14) meV, (3-36)
Eopyps1s = 0,4060539(19) meV. (3:37)

[II-2-4 Polarisation du vide au second ordre

Cette correction est représentée par les diagrammes de la figure 3.6.

e U
C') @ QXQ

Fig. 3.6 — Diagrammes de polarisation du vide a deux boucles.

Elle rassemble les effets du deuxieme diagramme de la premiere ligne de la figure
3.2, et des diagrammes de la deuxiéme ligne.

De la méme maniere que pour la polarisation du vide au premier ordre (IlII-2-1), on
utilise un propagateur de photon modifié :

2 0 1
@(2)(—P2) = (%) (—P2>Z1 d(q2)mu(2)(qz) ’ (3-38)

ot le potentiel u(?)(4?) est donné par [KALLEN and SABRY 1955, eq.(49)].
Le décalage en énergie est, de la méme maniere que pour le terme principal :

E= <<Pnl\va ()1 /d3 (7)1 (r) / dr r* Rui(r)?,  (3.39)

(2)

ot V' (r) est le nouveau potentiel :

o0 2
V@) = -2 (2) [T oy (5.40)

On trouve par exemple :

Eis = —24.36484(11) meV, (3-41)
Ezp,,, = —0.3460252(26) meV, (3-42)
Ezp,,s1s = 24.01882(11) meV. (3-43)
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III-2-5 Polarisation du vide double

Cette correction est représentée par le diagramme de la figure 3.7 et correspond a la
présence de deux interactions Coulombiennes modifiées par la polarisation du vide au
premier ordre a une boucle (interaction Vyp).

el

Fig. 3.7 — Diagramme de la polarisation du vide double.

Elle équivaut a 1’équation suivante :

1
E = (¢nVip ) Vaplon) - (3-44)

<E2,l — Hy

On obtient cette expression par un développement en perturbation au second ordre
de la méme maniere que celle démontrée dans la section II de I'annexe, ou il suffit de
remplacer le terme (6H + VPBF) par Vyp. On trouve par exemple :

Eis = —4,110407(25) meV, (3-45)
Exp,, = —0,008160536(91) meV, (3.46)
Eappo1s = 4,102246(25) meV. (3.47)

III-3 Effets de taille finie des particules

III-3-1 Correction principale due a la taille finie des particules

Les particules ont une extension spatiale, l'interaction n’est donc pas ponctuelle.
Pour rendre compte de l'effet de cette répartition de charge, on peut faire le calcul
suivant, ot une particule de masse u et de fonction d’onde ¢ est dans le champ d’une
source non ponctuelle. On note provisoirement Vc(r) le potentiel Coulombien et V (r)
le potentiel réel :

AE = (p|V(r) = Vc(r)l¢) ~ |<P(0)|2/d3r(V(r) —Ve(r)) - (3.48)

Comme la différence (V(r) — V(7)) est non nulle seulement autour de r = 0, on a

2(,2
remplacé la fonction d’onde par sa valeur en 0. On peut introduire le facteur w =

(afin de faire apparaitre I’équation de Poisson pour le potentiel V) :

aE ~ i) [ @Y vy velr)). (49)
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Apres deux intégrations par parties, on obtient un décalage en énergie :

AE =~ |¢(0)|2% / Pr PVA(V(r) - Ve(r))

~ \¢(0)\22sz/d3r r?4m(p(r) — 8°(x))

~ IO za [ dr Pp(r) = 9(0) P2 Za(r)
3 4
~ %U%o , (3.50)

oti on a utilisé V2V (r) = 47tZap(r) ol p est la fonction de répartition de la source du po-
tentiel, puis [ d®r r*p(r) = (r?) ot1 (r?) est le rayon moyen de la charge au carré, exprimé
eneV2 : (r2 ) = (0,8768-10"°m)?/(fc)? pour le rayon du proton par exemple.

Plus généralement, pour prendre en compte la taille finie des particules lorsqu’on
calcule une correction a l'aide de diagrammes de Feynman, on multiplie l'interaction
Coulombienne par le facteur de forme des particules. Le facteur de forme a pour expres-
sion :

Ge(—K*) ~1— LE
E( ) — 6 <7" > ’ (351)
et I'interaction Coulombienne —£2 écrite dans l’espace des impulsions est :
4Zn
T2 (3-52)
On obtient donc une correction a la loi de Coulomb de la forme :
4170 K2 27w
— @ X <—6<V2>) == (3.53)

Ce qui donne (a présent dans 1’espace des coordonnées) :

2nZ 2 2u3(Za)*
E = (gl T2 0 ns) = 2rzal?)lgns(0)P = 2DE 250 50)

On retrouve le résultat de 3.50.
Dans notre cas, nous avons deux particules de tailles finies, au premier ordre la
contribution a I’énergie est donc, pour chacune des particules :

23 (Za)?

Epn = 37<7;27,r>510 . (3-55)

On trouve par exemple :

Ep 2ps1s = —87,07547(58) (r;) = —66,9(11) meV. (3.56)
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III-3-1.a Définition du rayon des particules et terme de Darwin

Revenons sur la remarque énoncée au paragraphe III-1 concernant le terme de Dar-
win. On a évoqué le fait que 'anomalie du moment magnétique était absent de ce terme,
contrairement a ce qui serait obtenu si 1’on suivait directement les résultats de [BARKER
and GLOVER 1955]. Cette différence provient du fait qu’il existe dans la littérature dif-
férentes définitions du rayon de la charge. Nous avons utilisé la définition utilisée dans
le cadre des mesures expérimentales [FRIAR ET AL. 1997] et qui inclut la contribution a
l'énergie due a I’anomalie du moment magnétique. Le rayon (r?)r qui intervient impli-
citement dans les références en désaccord avec notre Hamiltonien est relié a celui que
nous utilisons, et que nous notons temporairement (r%)g, par la relation :

5 K? > Kk? > Kk? 2 —K2 2
GE(—k )I —f<1" >G:1—f<1’ >p—7K:F1<—k)—7F2(k ), (357)
6 6 4m% 4m}2,

ou l'on retrouve x et out F; et F, sont respectivement les facteurs de forme de Dirac
et Pauli, et qui sont entre autres définis dans [BERESTETSKII ET AL. 1982 ; FRIAR ET AL.
1997 ; EIDES ET AL. 2001].

On obtient donc une correction a la loi de Coulomb de la forme :

- 47:(# X <—k62<r2>F — 41;12%1{> = 27T3Z“ (e + 715’12;)1(. (3.58)
Ce qui donne (a présent dans 1’espace des coordonnées) :
E= 50000+ Tk 0l (5:59)
- %nza<72>F|¢n,l(O) >+ n(mZ;)KWn,z 0) (3.60)
= 2 2+ ;:; 2 s (61)

Le dernier terme de 3.59 correspond a la contribution & 1’énergie correspondant au
terme absent de notre Hamiltonien. On comprend donc pourquoi le terme de Darwin
peut de maniére alternative contenir I’anomalie du moment magnétique et que 1'utilisa-
tion de (r?)g implique qu'il ne faut pas l'inclure dans notre Hamiltonien de Breit-Pauli.

III-3-2 Effets de taille finie des particules et polarisation du vide

A linteraction entre les particules de tailles finies, on doit ajouter la correction due
a la polarisation du vide. Les diagrammes correspondant a ce phénomene sont repré-
sentés sur la figure 3.8.
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Q Q <0

Fig. 3.8 — Diagrammes de correction de polarisation du vide a la correction de taille finie
des particules. Le point symbolise une interaction avec un potentiel modifié par
I'extension de la charge.

IIs correspondent aux corrections E” et E”.
a 2 2 dSP - 2\ A
E* = —gnsz(r >/ 2n) @ (—p°) p(p) , (3.62)

ou p est la transformée de Fourier de la densité de charge. On va intégrer cette ex-
pression dans l'espace des coordonnées. En remplagant @ (—p?) par son expression

(3.16) :

d3 o ] 2 1 .
E¢ — 7'L'ZD( / p D‘ )A (q) zu(qZ)/d3r¢2(r)e—lP.r

q*> (meq)? +p
_ 2 * 3, p (meq)* _ig?
— ézxZoc(r )/ /d (1) ) 1- (med) + P2 e .
En utilisant la transformation * f

dp et _ 1
P p2taZ T 4m oy

e,

2 1 o 4 2 00
B =~ Suzat?) o [N (<R, + [T () omea)e ) 6

On trouve par exemple :

p1s = 0,1581(25)meV, (3.65)
pop = —0,0004300(68) meV, (3.66)
popsts = —0, 1585(25) meV. (3.67)
Le second diagramme correspond a
. 2( 71'Za> ) [ €1 06 Vep(r) Gl 7,008 0 (3.68)
On trouve par exemple :
E} 551 = —0,3230(51) meV., (3.69)

1. démontrée dans [PESKIN and SCHROEDER 1995, § 4.7] par exemple
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III-4 Self-énergie et échange de deux photons

III-4-1 Self-énergies

Jusqu'a présent, la valeur utilisée pour la self-énergie du pion n’a jamais été publiée ;
elle vient d"un rapport interne [JECKELMANN 1985] utilisant un programme de calcul
numérique (programme BIPA). Nous allons la calculer analytiquement, ainsi que la
self-énergie du proton.

Dans le calcul de ces self-énergies, la contribution du domaine d’intégration relatif
aux hautes énergies est déja incluse dans la définition du rayon des particules, comme
cela est expliqué dans [PAcHUCKI 1995b] par exemple dans le cas du proton.

En effet, en QED, le fait de sans cesse émettre et réabsorber des photons confére a
la particule un rayon [EIDEs ET AL. 2001, § 3.2], méme si celle-ci est ponctuelle comme
I’électron. C’est de cela que résulte le facteur de forme de 'électron utilisé en QED, qui
apparait dans la partie du calcul faisant intervenir les hautes énergies et qui est calculé
en renormalisant la théorie. C’est pourquoi dans le cas d"une particule dotée d'une taille
finie a l'origine, la mesure du rayon inclut les effets de la self-énergie dans le domaine
des hautes énergies.

Pour éviter le double comptage, on va donc ne pas en tenir compte. Les parties
restantes sont indépendantes du spin, et l'on peut donc utiliser la formule déja établie
pour les fermions [ITzyksoN and ZUBER 1980].

E, — oc(z,x)‘*—”3 k(1) +In 75 (3.70)
T 3mnd m2 ’ u(Za)20 ] 37
_ 4 [ My
E, = Ry Z°a(Zu) 2 k(n,1) +lny(Zoc)2(sl’0 , (3.71)

ot k(n,1) est le logarithme de Bethe.
Ces corrections correspondent au diagrammes de la figure 3.9.

i i

Fig. 3.9 — Diagrammes de self-énergies du pion (trait fin) et du proton (trait épais).

On trouve par exemple :

E. 1. = 5,6561223(90) meV, (3.72)
Er 2p = 0,0030339050(47) meV, (3.73)
Ex 2ps1s = —5,6530884(90) meV (3.74)
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Comme la partie issue du domaine d’intégration relatif aux hautes énergies est déja
incluse par définition dans dans le rayon de la charge, un calcul complet de la self-
énergie du pion aurait seulement un intérét purement théorique comme cela est men-
tionné dans [JENTSCHURA ET AL. 2002].

I1I-4-2 Echange de deux photons

On peut aller un peu plus loin en évaluant la correction de recul connue sous le nom
« correction de Salpeter » [SALPETER 1952] en (Za)°. Cependant, il serait inapproprié de
calculer I'ensemble des termes comme dans le cas d"un atome classique. En effet, nous
ne disposons pas d"un cadre théorique séparant les interactions fortes et électromagné-
tiques entre les particules a ce niveau du développement en a. Il existe un recouvrement
des interactions que 1’on peut seulement en partie contourner en calculant la partie de
cette correction de recul ne concernant que les interactions non locale, qui sont toujours
hors du domaine de l'interaction forte. Ces parties sont indépendantes du spin des
particules et ’on peut donc utiliser les résultats déja obtenus pour les fermions. On va
utiliser le résultat de [PAcHUCKI 1999] qui donne les termes logarithmiques dominants

ainsi qu’un terme additionnel de recul <P ( (;4;7?)3)> v ol P est une fonction de distri-
n

bution permettant de régulariser la singularité a 'origine [PAcHUCKI 1999]. On obtient
alors :

(Za)® B 2 8 57 1
E = ——In(Z — = —n°= (P .
s mpmg- | 3 n(Za)arg 3k(n' )=n 6 (nar)3 ) /
(3-75)
On trouve par exemple :

Eis = —0,13015721(53) meV, (3.76)

Exp, = —0,003482601 (15) meV, (3.77)

Exp1s = 0,12667461 (52) meV. (3.78)

III-5 Recul de I’atome

L’énergie du photon émis est égale a la différence d’énergie entre les niveaux ato-
miques initial et final moins l'énergie de recul de I'atome. Or c’est bien I'énergie du
photon émis qui compte dans notre expérience. Etant donné que 1’hydrogene pionique
est relativement léger (=~ 1MeV) et que les photons émis sont relativement énergétiques
(= 3 keV), il nous faut tenir compte de 'énergie de recul. Calculons 'énergie de recul
qu’il nous faut oter de la différence d’énergie entre les niveaux. Pour faciliter la démons-
tration, nous allons momentanément rétablir la présence de la constante de planck / et
de la vitesse de la lumiere c.
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Pour simplifier les calculs, admettons qu’avant 1’émission ’atome soit au repos. Les
énergies des niveaux initial et final sont respectivement E;, and E,. Apres I'émission,
I'énergie de 'atome est ' E, incluant I'énergie cinétique et I'énergie de I'état final E,. On
recherche 1'énergie du photon émis hv,yy.

La conservation de I'impulsion donne :

hv
0=p+—2, (3-79)
ou p est 'impulsion de 1’atome.
La conservation de 1’énergie donne :
E, =E+ hveff- (3.80)
Nous avons d’autre part :
byt imr— s b (M)’ 8
= a+§ vt = a"‘m c , (3.81)
—/’ngf

ol nous avons utilisé (3.79), qui donne p = Mv = , ol v est la vitesse et M la
masse de l"atome.

En utilisant (3.80), nous obtenons :

c

1 [hy 2 1 [hv 2
Ep — hvepp = Eq + M < sz> & hvepr = (Ep — Eq) — M < ;ff> , (3.82)

en utilisant I'équation (3.82) dans elle-méme, on obtient :

1
oM (Ey — Eo)*. (3.83)

Appliquons ce résultat a notre atome, ou pour la transition 2p — 1s AE;, 415 =
2429,5020(55) eV donné par le tableau 3.3 et Mc? = 1077,842193(36)10° eV.

hVeff ~ (Eb — Ea)

hVepf — AEpp_s1s = —2,738110(12) meV. (3.84)

Notons que cette correction n’a pas été prise en compte jusqu’a présent dans le cas
de I'hydrogene pionique ou muonique.

1. Etant donné qu’elle n’intervient pas dans le probleme, on ne tient pas compte de 1'énergie contenue
dans la masse.
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IV Résumé des résultats

IV-1 Résumé des résultats sous forme de tableaux

Dans les tableaux 3.3, 3.4, 3.2 et 3.1 F est le moment cinétique total. Le groupe
de chiffre entre parenthése est l'incertitude. Lorsque celui-ci est affecté d'une étoile,
cela signifie que l'incertitude est due en majeure partie au rayon de la particule alors
impliquée. Dans le cas ot il n'y pas d’étoile, I'incertitude est due a la masse du pion.
On a conservé uniquement six décimales : () signifie que l'incertitude est <1 peV.

CONTRIBUTION 3p 4p
Equation de Schrodinger (3.5) —359438,3(79) | —202184,05(45)
PV principale (3.25) —11,406601(86) | —4,920557(37)
Interaction de Breit-Pauli | F=1/2 —1,215756() —0,674804()
(.6), (3.7) F=3/2 | —1,967051(03) | —0,991756(02)
Effet de taille finie p 0 0
principal(3.54) y 0 0
PV a 2 boucles (3.39) —0,107956() —0,046283()
Self-énergie du pion (3.70) 0,001144() 0,000530()
PV double (3.44) —0,002472() | —0,001034()
Correction relativiste F=1/2 —0,008588() —0,003710()
ala PV (3.33) F=3/2 0,002362() 0,001008()
PV et effet de taille finie, |4 0 0
correction « b » (3.68) T 0 0
PV muonique (3.25) 0,000000() 0,000000()
Self-énergie du proton (3.71) 0,000025() 0,000012()
PV et effet de taille finie, | p | —0,000142(03)* | —0,000062()*
correction « a » (3.64) T —0,000083(02)* | —0,000036()*
Echange de 2 photons (3.75) —0,000959() —0,000390()
Total F=1/2 || —359451,06(79) | —202189,70(45)
F=3/2 || —359451,80(79) | —202190,01(45)
Total sans Schrodinger | F=1/2 || ~12,741388(86) [ —5,646334(37)
F=3/2 || —13,481734(89) | —5,958569(39)

Tab. 3.1 — Résumé des valeurs théoriques des contributions en meV aux énergies des ni-
veaux 3p1 /2, 3p3/2, 4p1/2 et 4p3/p de 'hydrogéne pionique.
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CONTRIBUTION 1s 2p
Equation de Schrodinger (3.5) —3234944,8(71) —808736,2(18)
PV principale (3.25) —3240,802(16) —35,79480(28)
Interaction de Breit-Pauli | F=1/2 —178,46117(32) —1,512668(07)
(3.6), (3.7) F=3/2 —4,048290(04)
Effet de taille finie p 66,9(11)* = 87,07547(58) (r%,) 0
principal(3.54) T 39,32(94)* = 87,07547(58) (r2 ) 0
PV a 2 boucles (3.39) —24,36484(11) —0,346025(03)
Self-énergie du pion (3.70) 5,656122(09) 0,003034()
PV double (3.44) —4,110407(25) —0,008161()
Correction relativiste F=1/2 —0,432480(02) —0,026426()
alaPV (3.33) F=3/2 0,007631()
PV et effet de taille finie, p 0,3230(51)* 0
correction « b » (3.68) T 0,1898(46)* 0
PV muonique (3.25) —0,279306(02) 0,000000()
Self-énergie du proton (3.71) 0,159247(02) 0,000067()
PV et effet de taille finie, p 0,1581(25)* —0,000430(07)*
correction « a » (3.64) T 0,0929(23)* —0,000253(07)*
Echange de 2 photons (3.75) —0,130157() —0,003483()
Total F=1/2 —3238280,6(73) —808773,9(18)
F=3/2 —808776,4(18)
Contribution a l'erreur 7,08
due a m,- pour l'état 1s
Total sans Schrédinger F=172 —3335,7(15) —37,68915(28)
F=3/2 —40,19071(29)
Contribution a l'erreur 0,015
due & m,- pour l'état 1s
Contribution a l'erreur due
a<ry>;<rr > 1,06; 0,94
pour l'état 1s

veaux 1s; /7, 2p1 /2, et 2p3/, de ’hydrogene pionique.
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CONTRIBUTION 2p — 1s 3p —1s 4p — 1s
Equation de Schrodinger (3.5) 2426208, 6(53) | 2875506,5(63) | 3032760,8(67)
PV principale (3.25) 3205,007(15) | 3229,395(15) | 3235,881(15)
Interaction de Breit-Pauli F=1/2 176,94850(33) | 177,24542(32) | 177,78637(32)
(.6), (3.7) F=3/2 || 174,41288(31) | 176,49412(32) | 177,46942(32)
Effet de taille finie p —66,9(11)" = —87,07547(58) (1)
principal(3.54) T —39,32(94)* = —87,07547(58) (r%_)
PV a 2 boucles (3.39) 24,01882(11) | 24,25689(11) | 24,31856(11)
Self-énergie du pion (3.70) —5,653088(09) | —5,654979(09) | —5,655592(09)
PV double (3.44) 4,102246(25) | 4,107934(25) | 4,109372(25)
Correction relativiste F=1/2 0,406054(02) | 0,423892(02) | 0,428770(02)
alaPV (3.33) F=3/2 0,440111(03) | 0,434842(02) | 0,433488(02)
PV et effet de taille finie, p —0,3230(51)*
correction « b » (3.68) T —0,1898(46)*
PV muonique (3.25) 0,279306(02) | 0,279306(02) | 0,279306(02)
Self-énergie du proton (3.71) —0,159180(02) | —0,159222(02) | —0,159235(02)
PV et effet de taille finie, p —0,1585(25)* | —0,1582(25)* | —0,1581(25)*
correction « a » (3.64) T —0,0931(23)* | —0,0929(23)* | —0,0929(23)*
Echange de 2 photons (3.75) 0,126675() 0,129198() 0,129767()
Total F=1/2 || 2429506,7(55) | 2878829,5(65) | 3036090,9(68)
F=3/2 || 2429504,2(55) | 2878828,8(65) | 3036090, 6(68)
Contribution a F=1/2,3/2 5,32 6,30 6,64
l'erreur due a m -
Total sans Schrodinger F=1/2 3298,0(15) 3323,0(15) 3330,1(15)
F=3/2 3295,5(15) 3322,3(15) 3329,8(15)
Contribution & F=1/2,3/2 0,015 0,015 0,015
lerreur due a m -
Contribution a 'erreur due 1,06: 0,94
A<y >; <2 >

Tab. 3.3 — Résumé des valeurs théoriques des contributions en meV aux énergies des tran-
sitions 2p1 /2, 2p3/2, 3P1/2, 3P3/2, 4P1/2, 4p3/2 — 151,72 de I'hydrogene pionique.
Dans ce tableau, les totaux ne tient pas compte de la correction de recul de
I'atome (voir pour cela le tableau 3.4).
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CONTRIBUTION 2p — 1s 3p = 1s 4p — 1s
Recul de I'afome F=1/2 || —2,738110(12) | —3,844560(16) | —4,276065(18)
F=3/2 || —2,738105(12) | —3,844558(16) | —4,276064(18)
Total du tableau 3.3 F=1/2 || 2429503,9(55) | 2878825,7(65) | 3036086, 6(68)
+ recul de I'atome F=3/2 || 2429501,4(55) | 2878824,9(65) | 3036086,3(68)
Contribution a F=1/2,3/2 5,32 6,30 6,64
l'erreur due a m -
Total sans Schrodinger du F=1/2 3295,3(15) 3319,2(15) 3325,8(15)
tableau 3.3 + recul de ’atome F=3/2 3292,8(15) 3318,4(15) 3325,5(15)
Contribution & F=1/2,3/2 0,015 0,015 0,015
l'erreur due a m -
Contribution a l’erreur due 1,06: 0,94
a< r% >; <>

Tab. 3.4 — Résumé des valeurs théoriques des contributions en meV aux énergies des tran-
sitions 2p1 /2, 2P3/2, 3P1/2, 3P3/2, 4P1/2, 4p3/2 — 151,72 de I'hydrogene pionique.
Dans ce tableau la correction de recul de ’atome est affectée au totaux du tableau
3.3.

On peut rassembler les valeurs des états de structures fines pour lesquels F = 1/2 et
F = 3/2, en considérant la répartition statistique des états [TRASSINELLI and INDELICATO
2007], selon laquelle les poids a affecter sont (2F + 1). On obtient les valeurs pour les
transitions rassemblées dans le tableau 3.5.

2p — 1s 3p —1s 4p — 1s
2429,5023(55) | 2878,8252(65) | 3036.0864(68)

Tab. 3.5 — Moyenne en eV des transitions sur la répartition statistique des états de structure
fine.

IV-1-1 Incertitudes sur les énergies des niveaux

IV-1-1.a L'erreur pour chaque correction

Pour les termes ne comportant pas < r%_ p > seule l'incertitude de la masse du

pion est significative. On calcule I'énergie E(n,l) avec la valeur de la masse du pion
M-, puis on recalcule 'énergie E(n,1) avec la masse modifiée n1,.- + ém,-. Lerreur est
|E(n,1) — E(n,1)].

Pour les termes comportant < ri,,p >, pour l'incertitude due a la masse on opére

21 E(n,1). On

T p
assemble les erreurs dues a la masse et aux rayons en calculant la somme quadratique *.

la méme procédure que précédemment. L'erreur due au rayon est

1. C’est-a-dire la racine carrée de la somme des carrés des incertitudes dues aux différents parametres.
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IV-1-1.b L’erreur sur la valeur totale (somme des contributions)

L’incertitude sur la valeur totale des énergies absolues est la somme quadratique
des incertitudes dues aux différents parametres (m,-, < r2_ >, < r% >).

L'incertitude due a la masse du pion est |Eot(1,1) — Eot(n,1)], ’est-a-dire, la quan-
tité dont change 1'énergie totale Eio(1,1) quand m - est remplacée par m - + ém . En
d’autres termes, 'erreur est la différence entre la somme des corrections calculés avec
m,- et la somme des corrections calculées avec m - + dm .

. . . 20r .
L'incertitude due a < ri,,p > est ‘ﬁEsouS-tot(ls”/ ol Egous-tot €st la somme des

contributions faisant intervenir le rayon dela particule.

IV-1-2 Incertitude sur les énergies de transitions

IV-1-2.a L'erreur pour chaque correction

A nouveau, pour les termes ne comportant pas < r2_ p > seule l'incertitude de la

masse du pion est significative. On calcule E(n,I) et E(n’,1") avec la valeur de la masse
du pion m,-, puis E(n,1) et E(n’,I') avec la masse modifiée m,- + dm,-. Lerreur sur
la correction est |(E(n/,I') — E(n,1)) — (E(n',1') — E(n,1))],

Pour les termes comportant < "7217,;: >, pour l'incertitude due a la masse on opeére la

méme procédure que précédemment. L'erreur due au rayon est 2 (E(n’,1') — E(n,1)).
On assemble les erreurs dues a la masse et aux rayons en calculant la somme quadra-
tique.

IV-1-2.b L’erreur sur la valeur totale (somme des contributions)

L'incertitude sur la valeur totale des transitions est la somme quadratique des incer-
titudes dues aux différents parametres (m,-, < ri, >, < r% >).

L'incertitude due a la masse du pion m - est |(Eot(1,1') — Etot(n,1)) — (Eior(n',1") —
Eit(n,1))], c’est-a-dire, la quantité dont change I'énergie totale de la transition quand
m - est remplacée par m - + om,-.

L'erreur due a < 1’721,47 > est |2fr’f”’ (Esous-tot (', 1") — Esous-tot(11,1) )|, 01t Esous-tot €st la

TP

somme des contributions faisant intervenir le rayon de la particule.

IV-2 Comparaison des résultats aux précédentes valeurs utilisées

Les valeurs faisant office de références pour la contribution de l'interaction électro-
magnétique aux niveaux de I’hydrogéne pionique sont issues de [SIGG ET AL. 1996] et
[LyusoviTskiy and RuseTsky 2000]. Dans [SIGG ET AL. 1996], et pour l'état 1s, le terme
dominant est donné par 1’équation de Klein-Gordon. La correction principale due a
la taille finie des particules est aussi prise en compte. La polarisation du vide princi-
pale (potentiel de Uehling) et les corrections correspondantes dues a la taille finie des
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particules calculées en utilisant le potentiel de [FULLERTON and RINKER 1976] sont in-
cluses. Les termes de recul du noyau, les termes relatifs au spin et a 'anomalie du
moment magnétique du proton sont calculés en utilisant le potentiel de Coulomb amé-
lioré donné par [AusTEN and DE SWART 1983]. Les corrections de polarisation du vide
a l'ordre suivant et de self-énergie sont ajoutées et issues de [JECKELMANN 1985], c’est-
a-dire obtenues par le programme de calcul BIPA. Pour les niveaux 3p et 4p, seuls les
contributions de 1’équation de Klein-Gordon et de la polarisation du vide principale
sont calculées. Malheureusement, essentiellement aucun calcul n’est explicité.

Dans [LyuBoviTskiy and RUSETsKY 2000], on part d’'un Lagrangien QED+QCD *. Les
termes du Hamiltonien qui en découlent sont regroupés en fonction du type d’inter-
action (électromagnétique ou forte) a laquelle ils sont reliés. Ils aboutissent exactement
a l'expression pour 'énergie que nous obtenons pour le Hamiltonien de Breit-Pauli
(équations 3.10 et 3.11) incluant 'anomalie du moment magnétique du proton, avec
aussi les énergies des corrections principales de tailles finies des particules. Contraire-
ment a notre Hamiltonien, dans cette référence 'anomalie du moment magnétique est
présente dans le terme de Darwin. La contribution de la polarisation du vide principale
est par ailleurs ajoutée. Seules les contributions a 1’'énergie du niveau 1s sont données.

Focalisons-nous pour commencer non pas sur les transitions, mais sur les niveaux
d’énergie. Etant donné que nous obtenons la méme expression pour la contribution
principale a I'énergie (équations 3.10 et 3.11) que celle obtenue dans [LyusoviTskiy and
RUSETSKY 2000], on en conclut qu’il n’y a aucun désaccord si I’'on met de coté le terme
supplémentaire impliquant ’anomalie du moment magnétique du proton présent dans
le Hamiltonien de [LyuBoviTskiy and RUSETSKY 2000]. Ceci a été vérifié : il a fallu refaire
nos calculs en utilisant les mémes valeurs pour les constantes. En ce qui concerne le
résultat de [SIGG ET AL. 1996], si 'on associe leur valeur pour 1'énergie correspondant
a I'équation de Klein-Gordon a celle du terme de recul relativiste qui tient compte du
spin et du moment anormal du proton, on ne trouve pas de désaccord (toujours en
tenant compte dans les calculs du fait que nous n’avons pas d’anomalie du moment
magnétique dans le terme de Darwin) avec notre valeur pour le terme équivalent : le
terme de l'interaction de Breit-Pauli. En résumé, le désaccord observé entre notre valeur
et celles des deux références tient a I'absence d’anomalie du moment magnétique dans
le terme de Darwin dans notre cas.

En revanche, dans le cas de la polarisation du vide au premier ordre pour l'état
1s, notre résultat 3240,802(16) meV est bien en accord avec celui de [LyuBovITskiy
and RusETskY 2000] : 3241 meV, mais en désaccord avec celui de [SIGG ET AL. 1996] :
3246(1) meV.

D’autre part, pour la polarisation du vide a 'ordre suivant, on est encore en désac-
cord avec la valeur issue de [SIGG ET AL. 1996] donnée par [JECKELMANN 1985] : —18 meV
contre —24,36484(11) meV pour notre valeur.

Enfin, on peut comparer les self-énergies. La contribution de self-énergie du pion
donnée par [SIGG ET AL. 1996] est de 7+3meV, alors que notre résultat est de
5,656122(09) meV. La différence est de 1'ordre de 10% de la précision de 1'expérience
[GOoTTA ET AL. 2008].

1. QCD est I'acronyme de Quantum ChromoDynamics : chromodynamique quantique. C’est le modéle
théorique décrivant l'interaction forte.
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Intéressons-nous a présent aux transitions. Une différence importante entre nos ré-
sultats et ceux sus-cités, réside dans le fait que nous avons pris en compte le recul de
I’atome lors de 1"émission d"un photon. Ceci a pour effet de diminuer la valeur des éner-
gies des transitions de 2,7 meV pour la transition 2p—1s a 4,3 meV pour la transition
4p—1s environ.

Afin de faire une comparaison plus pertinente, nous allons comparer les valeurs
des références avec nos résultats ne tenant pas compte de cette correction (la correction
est 6tée du résultat que nous comparons). Prenons I'exemple de la transition 3p — 1s.
On trouve 2878829,0(65) meV a comparer avec la valeur 2878808(08) meV [SIGG ET AL.

1996].

La valeur de [SI1GG ET AL. 1996] a été obtenue avec une valeur pour la masse du
pion de m,- = 139,56995 + 0,00035 MeV / c2, alors que nous avons utilisé une valeur
plus récente : m,- =139,57018 + 0,00035 MeV /c%. On peut se demander quelle est la
part due a la différence de masse dans la différence des résultats. La masse du pion
change significativement la valeur totale d’une transition seulement au niveau de la
contribution la plus importante : dans notre cas 1’équation de Schrodinger !, dans leur
cas, I’équation de Klein-Gordon. La différence d’énergie pour la transition Ezp .15 im-
putable a la différence de masse est d’environ 4 meV sur les 21 meV qui séparent les
valeurs. On constate donc que la différence des résultats n’est pas uniquement due a la
différence des masses utilisées.

En résumé, la différence entre notre résultat et celui de [SIGG ET AL. 1996] pour
la transition 3p — 1s passe de 21 meV soit 7,3 ppm a 16,9 meV soit 5,9 ppm lorsque
la méme valeur pour la masse est utilisée. La différence entre notre résultat et celui
de [SIGG ET AL. 1996] pour la transition 4p — 1s passe de 22,7 meV soit 7,5 ppm a
18,3 meV soit 6 ppm lorsque la méme valeur pour la masse est utilisée. La différence
entre notre résultat et celui de [LyusoviTskiy and RUSETSKY 2000] pour le niveau 1s
passe de 30,6 meV soit 9,4 ppm a 26 meV soit 8 ppm lorsque la méme valeur pour la
masse est utilisée.

Les différences entre nos résultats et les précédents sont de 1’ordre de la précision
expérimentale (=~ 12 meV).

Sil'on tient compte a présent de la correction due au recul de I’atome, nos résultats
et celui de [SIGG ET AL. 1996] different de 17,2 meV soit 6 ppm pour la transition 3p —
1s, et de 18,4 meV soit 6, 1 ppm pour la transition 4p — 1s.

En conclusion, notre résultat est le premier a expliciter les calculs de polarisation du
vide, les corrections a la polarisation du vide dues a la taille finie des particules, et les
self-énergies. Il utilise 'approche qui consiste a considérer sur un méme plan les deux
particules avec une dépendance en masse exacte grace a 1'utilisation du Hamiltonien de
Breit-Pauli, et tient donc compte d’emblée des effets de recul. Il est aussi le premier a
avoir pris en compte le recul de I'atome.

1. On a aussi tenu compte de la variation du terme de polarisation du vide principal qui est malgré
tout tres petite.

_133-



CHAPITRE 3. CORRECTIONS ELECTROMAGNETIQUES AUX NIVEAUX D'ENERGIES DE L'HYDROGENE
PIONIQUE

IV-3 Conséquence sur la valeur du décalage en énergie di1 a l'interac-
tion forte

Au niveau des expériences de spectroscopie de '’hydrogéne pionique, deux valeurs
pour le décalage en énergie dii a l'interaction forte €;5 font références actuellement.
Elles sont mesurées a partir de la transitions 3p — 1s:

o el.mag. mesur
€1s = E3p~>1$ - E3p~>1$' (3.85)

La premiére vaut 7,108 = 0,036 eV et correspond aux mesures expérimentales de

[SCHRODER 2001]. La seconde vaut 7,120 £0,012eV et correspond a nos mesures :
el.mag.

[GoTTA ET AL. 2008]. Dans les deux cas, c’est la valeur de [SIGG ET AL. 1996] pour E3p s

qui a été utilisée.
Prenons 'exemple de la valeur donnée par [GoTrTa ET AL. 2008]. En remplagant

E;;Tfs' par notre résultat, la valeur de €5 devient 7,103 + 0,012 eV.

Ces résultats different de 0,25% environ. Pour relier cette quantité a la longueur
de diffusion a,-, , -, on utilise [SIGG ET AL. 1996 ; LyuBoviTskij and RUSETSKY 2000 ;
SCHRODER 2001 ; ERICSON ET AL. 2005 ; GASSER ET AL. 2008] la formule 3.2 :

€ Ay
2Is g TP 45y, (3.86)
Eis B
On trouve que la valeur de a,-,_, -, qui change en fonction du rapport %112, est mo-
difiée d’environ 0,25% et ce quelque soit la théorie utilisée, ce qui correspond environ
a la précision expérimentale (=~ 0, 17%).

IV-4 Perspectives

I existe des expériences portant sur d’autres systémes exotiques sensibles a 1'in-
teraction forte similaires a celle effectuée pour I’hydrogene pionique [GoTTA 2004]. La
précision des mesures pour le deutérium pionique par exemple indique qu’il serait
intéressant et sans difficulté majeure d’appliquer nos calculs aux cas de ce systeme
afin de comparer les résultats correspondant aux longueurs de diffusion. Ceci pourrait
permettre, par recoupement, de tester la validité des modeles théoriques prédisant le
comportement de ces systéemes.
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CONCLUSION

Conclusion et perspectives

Nous avons introduit une nouvelle méthode d’analyse de spectres, utilisant uni-
quement la simulation pour établir le lien entre raie spectrale et énergie. Cette mé-
thode tres robuste nous a permis de trouver 14 énergies pour diverses transitions
d’ions a 2, 3 ou 4 électrons avec des précisions allant de 1 ou 2 ppm pour les raies
les plus intenses, a 9 ppm pour les moins intenses. Il s’agit des transitions lithiumoides
1s 25 2p P35 — 15 25 2S5 et 1s 25 2p 2Py, — 1s? 25 2S;, de l'argon, du soufre et
du chlore, la transition bérylliumoide 1s 2s?> 2p 'P; — 1s? 25 'S; de Iargon, trois tran-
sitions héliumoides 1s 2p 3p; — 182 18y, 1s 2p 3P, — 12 15y et 1s 2p Ip, 5 182 15,
de l'argon, deux transitions héliumoides 1s 2p 3P, — 182 1) et 1s 2p 3p, — 182 15,
du soufre ainsi que deux autres transitions encore non identifiées du soufre. Certaines
de ces transitions n’avaient jamais été mesurées. Ces valeurs expérimentales, parmi les
plus précises au monde, constituent des critéres d’évaluation de la précision des pré-
dictions théoriques, notamment dans le cas des ions a plus de deux électrons, ou la
prise en compte de certains effets dus a la multiplicité des électrons restent a perfec-
tionner. D’autre part, de nombreuses autres transitions présentes sur les spectres acquis
pendant 1'expérience sont sur le point d’étre analysées. Les progres accomplis au tra-
vers de l'identification de nouveaux point clefs comme l'influence de I'inhomogénéité
de la source de rayons X, les facteurs d’incertitudes, ou les améliorations récemment
apporté a la procédure d’ajustement des courbes qui permettront d’évaluer les largeurs
naturelles des raies, peuvent d’autre part étre mis a profit dans le cadre de 1’étude des
atomes exotiques qui utilise le méme spectrometre.

Le spectrometre a deux cristaux plans destiné a réaliser des mesures absolues
d’énergies de transition dans les ions trés chargés a été mis en fonctionnement sur
la source ECR SIMPA. Les analyses préliminaires donnent des valeurs pour 1’énergie
de la transition M1 1s 2s 3S; — 1s? 3Sy de l'argon variant de d’environ +28 ppm au-
tour de la valeur théorique [ARTEMYEV ET AL. 2005], et ce, en fonction de la position du
spectrometre par rapport a la source. D’autre part, les analyses préliminaires d’autres
transitions indiquent que ces variations ne proviennent pas d’un mauvais alignement
du spectrometre. Il est trop tot pour interpréter ce résultat, car le programme de simu-
lation nécessaire a I’analyse des spectres est en cours de développement. Il sera utile de
comparer les écarts en énergie des différentes transitions obtenus avec le spectrometre
a cristal courbe et ceux obtenus a l'aide du spectrometre a deux cristaux plans.

Enfin, I'étude de la contribution électromagnétique aux niveaux de I’hydrogene pio-
nique nous a permis d’obtenir des valeurs correspondant aux transitions observées a
I'Institut Paul Scherrer, qui different de 6 a 9,4 ppm des valeurs jusqu’ici utilisées, ce
qui change au minimum d’environ 0,25% les valeurs du décalage en énergie di a I'in-
teraction forte et de la longueur de diffusion a;-, .- ,. Les incertitudes de nos valeurs
restent du méme ordre que celles des valeurs précédentes étant donné qu’elles sont
principalement dues aux grandeurs physiques (masse du pion, rayons des charges). On
a a présent, rassemblé dans une étude cohérente et transparente, ’ensemble des correc-
tions relativistes, de recul, radiatives. L'atout de la méthode que nous avons utilisée est
de considérer pion et proton sur un méme plan du fait de leurs masses de valeurs com-
parables, c’est-a-dire en ne faisant pas I'approximation selon laquelle le pion orbiterait
autour du proton. Les effets de recul, ainsi que les termes relativistes les plus impor-
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tants sont inclus d’emblée grace a 1'utilisation du Hamiltonien de Breit-Pauli. Nous
avons aussi tenu compte du recul de I'atome qui diminue 1’énergie du photon émis
par rapport a la différence des niveaux de l'atome, ce qui n’avait pas été fait jusqu’a
présent. Les valeurs obtenues donneront lieu a de nouvelles valeurs pour les longueurs
de diffusion des hadrons, parameétres déterminant de la théorie de l'interaction forte.
Enfin, comme il existe des expériences sur le deutérium pionique et le pionium sem-
blables a celle effectuée pour 1'hydrogene pionique, il serait intéressant et sans difficulté
majeure d’appliquer nos calculs aux cas de ces systemes afin de comparer les résultats
correspondant aux longueurs de diffusion. Ceci pourrait permettre, par recoupement,
de tester la validité des modeles théoriques prédisant le comportement de ces systemes.
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Annexe A

Complément de calculs au chapitre 3

I Complément au § ITI-2-1

Le propagateur du photon vérifie 1'égalité :
OD(x —y) = 4r6*(x — y) (A1)

O = 92/9t? — V? est 'opérateur d’Alembertien.
Soit la transformée de fourier Dr(k?) définie par :

Ak e A
D(x=y) = [ ggraee "V Dr(8) (A2)
En appliquant O a A.2, et en utilisant :
d4k —ik(x—
Sx—y) = /(27.[)43 Key), (A.3)
puis par identification, on obtient :
A 4r
D(k*) = -z k* # 0. (A.4)

D’autre part le potentiel A*(x) est relié au courant de charge j#(x) (dans la jauge
o1 I'on a choisit de travailler) par :

DAF(x) = 4mj*(x) (A.5)

Pour vérifier cette égalité A¥(x) doit étre :

A'(x) = [ dtyD(x—y)" (), (A6)

ou plus généralement (convient a d’autres jauges) :



ANNEXE A. COMPLEMENT DE CALCULS AU CHAPITRE 3

Arx) = [dyDr (x—)jy)

Ak g %
= [ Gt D] ), (A7)

ott j(k) est le courant dans l’espace des impulsions. Dans le cas d"un potentiel modifié
par la polarisation du vide, on a :

G ST S
Al (x) = / (2n)4e_lk Dy, (k) (k). (A.8)

Ce qui donne finalement en introduisant I'opérateur de polarisation renormalisé
(voir [ITzyksoN and ZUBER 1980, §7.1.1], [GREINER 2003, §5.2], [BERESTETSKII ET AL.
1982, §103]) @ (k?) :

D2 (k) = D (k) (1- @R (k2)) = —47;5”” (1-@(k)). (A.9)
On a donc:
4 LA .
Al(x) = / (gnk) 1€ 5D (k) (1— @ (k) ' (k). (A.10)

Si le courant ne dépend pas du temps, c’est-a-dire si j¥(x) = j¥(x),

o= [ dyes i) = [yt [ @y (y) = 2msko)f' k), (Aax)

il n'y a plus de dépendence en ky :

3 . . N
a0 = [ (;lnk)selk'xzjw(o,k) (1-@(—1) J'(K). (A12)

En particulier, avec le potentiel Coulombien ' (k) = [d%ye " * (—Zeb,08°(x)) =
_265V0/

, Br gy )
AV(X):_ZE/(ZH)3ER D0(0,k) (1 — @(-Kk?)), (A.13)
, Ph g A ]
hx) = —Ze/(zn)gek 7 (1- @ (-K2)
Pk g4 Ph g AT
= 2o [ e e+ 2 | e Eei, ()

ot ¥ = |x|. Pour le premier terme, on utilise la formule :

Bp Am . 1
Prx _ =
/(271)3 pze r’ (A-15)
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et pour le deuxiéme terme, on remplace @(—k?) par son expression : @(—k?) =

—K?) [ d (q%Wu(qZ) et on utilise la formule :

d3p 47.[€fip'x e—ar
/ e (A.16)
On obtient :
) 2
eAj(x) = e Zew d(q )e_m“q'ru(qz) = Ve(r) + Vap(r), (A.17)

r romls g?

Ve (r) désignant le potentiel Coulombien et Vi, (r) le potentiel modifié par la polarisa-
tion du vide 3.20.

II Complément au § I1I-2-3

Si H = Hyp+ W, avec W est un opérateur de perturbation par rapport a Hy, le dé-
veloppement en perturbation en W au second ordre donne ([Apkins and CAMMERATA
1992 ; COHEN-TANNOUDJI ET AL. 1977]) :

E = E+miWhrl)+ Y <””|W”;'Oq><ZQ|W|”">+o<w3)
(p.a). () # (1) -
= E'+ (n,1|Wn,1) + (n,1|WG,, ,W|n,1) + O(W?). (A.18)

La fonction de Green Coulombienne réduite G;,; = Y, 0),(p.q)£(n) £ 2 q><p q' apparait.

Dans notre cas ot W = (§H + VBP) + Vop + va , on ne garde dans le premler terme

du développement que le terme Vfg seul a ne pas déja avoir été calculé. On ne garde
dans le second terme du développement que les termes en (6H + VE') multipliés par
Vyp, car le terme Vgp ne concerne pas cette correction et est calculé dans la section

I1I-2-5, les autres termes quadratiques sont négligeables ainsi que les termes contenant
VP,
p

AE

(n, 1|V |, 1) +2(n, 1| (8H + V') G, Vi, 1)
/d3 (1, 1|VE|1) (|, 1)

—|—2/dr /dr’S (1, 1| (6H + VPP |7 (r|GLy 1) (| Viep |, 1)
= [ @) VI ()i
42 [ dr [ g, (r)(OH() + V()G (1, Vap () us(r') - (A29)
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Résumé

Nous abordons trois sujets concernant la physique des atomes. Le premier sujet présente une nou-
velle méthode d’analyse de spectres X des ions d’argon, de soufre et de chlore trés chargés (2 a 4
électrons), dans le cadre d'une expérience située a I'Institut Paul Scherrer utilisant un spectrometre
a cristal courbe. Elle s’appuie sur la reproduction de 'expérience a I'aide d’une simulation basée sur
le tracé de rayons, ce qui permet de reproduire le lien entre spectres et énergies de transitions. Nous
expliquons comment I’agencement géométrique des rayons X réfléchis par le cristal donne lieu au raies
de transitions détectées. Nous présentons les caractéristiques du spectrometre. Nous expliquons la mé-
thode d’analyse ; nous démontrons que la prise en compte de la répartition d’intensité de la source est
essentielle et nous établissons la liste des parametres critiques entrant en jeu. Enfin, nous établissons
la liste des résultats et les comparons aux autres valeurs expérimentales et aux valeurs théoriques. Le
second sujet présente la mise en place sur une source a plasma située a Jussieu au Laboratoire Kastler
Brossel d'un spectrometre a deux cristaux plans dans le but d’obtenir des valeurs absolues pour les
transitions ayant lieu dans des ions tres chargés. Nous expliquons le principe fondamental, nous abor-
dons la question de 1’analyse des données, nous détaillons ensuite les caractéristiques techniques en
présentant les étapes de 1’élaboration de ce spectrometre et enfin nous présentons les premiers résul-
tats. Le dernier sujet porte sur les calculs de QED des niveaux d’énergies de I'hydrogéne pionique, qui
est un atome exotique constitué d’un proton et d’un pion. Le pion est de masse et de taille comparable
a celle du proton, et de spin nul. C’est également un hadron, c’est-a-dire une particule capable d’'in-
teragir avec le proton via l'interaction forte. Nous expliquons comment la détermination théorique de
la contribution électromagnétique aux niveaux d’énergies, associée aux résultats expérimentaux obte-
nus a l'institut Paul Scherrer permet de déduire les valeurs des longueurs de diffusions hadroniques,
pour lesquelles les prévisions théoriques issues de différents points de vues sont en désaccord. Nous
présentons ensuite les calculs o1 les particularités du systeme entrent en jeu et enfin nous illustrons
I'influence de nos résultats sur les valeurs des longueurs de diffusions.

Mots-clés : niveaux d’énergie atomiques, spectroscopie, QED, rayons X, atomes exotiques, hydrogéne
pionique, ions multichargés, Hamiltonien de Breit-Pauli, MCDFGME, interaction forte, standards de
rayons X.

Abstract

We get onto three topics about atomic physics.

The first one presents a new method to analyse X-rays spectra of highly charged (2 to 4 electrons)
ions of argon, sulfur and chlorine, obtained at the Paul Scherrer Institute. It is based on reproducing the
experiment using ray tracing simulation, which allows to reproduce the link between the energies and
the sprectrum picture. We explain how the geometrical layout of X-rays reflected by the cristal build
the detected transition lines, and present the spectrometer features. We explain the analysis method ;
we show that the intensity distribution of the source must be taken into account and we list the critical
parameters. We summarize the results and compare them to experimental and theoretical values.

The second topic deals with the set up of a double crystal spectrometer on an ECR source at the
Laboratoire Kastler Brossel, in order to obtain absolute values for highly charged ions transitions. We
explain the fundamental concept and discuss the matter of data analysis. We detail technical features
and steps of development and show the first results.

The last topic concerns QED calculations for energy levels in pionic hydrogen, which is an exotic
atom made up of a proton and a pion. The pion spin is null, and its mass and size are comparable
to proton ones. It is a hadron too, which means that it can interact with the proton through strong
interaction. We explain how the calculation of electromagnetic contribution to energy levels associated
to experimental results obtained at the Paul Scherrer Institute allows us to find hadronic scattering
lengths, for which theoretical predictions coming from different points of view are in disagreement.
We show the calculations where the specific features of such a system play a role. We illustrate the
consequences of our results on scattering lengths.

Keywords: atomic energy levels, spectroscopy, QED, X rays, exotic atoms, pionic hydrogen, highly
charged ions, Breit-Pauli Hamiltonian, MCDFGME, strong interaction, X-ray standards.
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