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Introduction

0.1 Contexte et plasmas magnétisés

Un plasma est défini comme un gaz partiellement ou totalement ionisé. Il s’agit du quatrieme
état de la matiere. 99% de la matiere connue dans l'univers (i.e. hors matiere et énergie noires) est
composée de plasma. Le Soleil est, par exemple, entierement fait de plasma. Cependant, sur Terre,
les plasmas naturels sont tres rares : aurores boréales, éclairs, flammes, etc... IIs sont, en revanche, de
plus en plus utilisés par I'industrie notamment dans les domaines du traitement de surface et de la
propulsion spatiale, pour ne donner que deux exemples, et tres étudiés dans de nombreux instituts de
recherche : ITER, CERN.

La compréhension du comportement d’un plasma fait appel a de nombreux domaines de la phy-
sique : I’électromagnétisme et la force de Lorentz, la mécanique des fluides et les processus de diffusion,
la chimie réactionnelle et les réactions cinétiques, la physique hamiltonienne et les problemes a N corps,
la physique statistique, etc... Il s’agit donc d’un état complexe a étudier.

Un plasma peut également étre qualifié de magnétisé lorsque I'influence d’un champ magnétique
extérieur ou induit est suffisante pour altérer la trajectoire des particules. Ceci se traduit par la
condition ¢ < 1 ou § = f avec p le rayon de Larmor et L la longueur caractéristique du plasma.
Dans certains cas, seuls les électrons sont magnétisés (les ions ne subissent pas 'influence du champ
magnétique), le rayon de Larmor des ions étant, dans ce cas, bien supérieur a L. Les plasmas magnétisés
se trouvent en quantité dans I'Univers, dans les étoiles, les supernovae ou la magnétosphere, autour
de la Terre.

Les conditions habituelles sur Terre, propices a la vie, sont inadéquates pour le maintien d’un
plasma. Le désir de reproduire sur Terre les caractéristiques des plasmas stellaires présente a la fois
un intérét fondamental, pour la compréhension de ’Univers et son origine, mais aussi comme une voie
prometteuse pour la production d’énergie.

La réalisation de la fusion nucléaire sur Terre fait actuellement ’objet de nombreuses recherches
dans le monde. L’objectif est d’obtenir une source d’énergie propre (i.e. sans production de gaz a effet
de serre et de déchets radioactifs) et quasiment intarissable. La fusion nucléaire, processus fournissant
I’énergie des étoiles tel que le Soleil, consiste & assembler deux noyaux atomiques légers en un noyau
atomique plus lourd contrairement au processus de fission ou un noyau lourd se scinde en plusieurs.
Cependant, a cause de la répulsion coulombienne, rapprocher deux noyaux nécessite une importante
quantité d’énergie et cela méme en tenant compte de l'effet tunnel. La gravité du Soleil, due a sa
masse, couplée a une température de dix millions de degrés Kelvin permet d’atteindre les conditions
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nécessaires a la réalisation de la réaction de fusion.

Sur Terre, du fait que la gravité ne peut pas étre utilisée de la méme maniere, deux approches ont
été développées :

— La fusion par confinement inertiel. Cette approche consiste & augmenter drastiquement la pres-
sion d’une capsule de deuterium-tritium (carburant de la réaction) par un ensemble de faisceaux
lasers & haute intensité. Les installations utilisant ce principe sont le NIF (National Ignition
Facility) aux USA [1] et le LMJ (Laser MegaJoule) & Bordeaux en France [2].

— La fusion par confinement magnétique. Dans ce cas, les conditions de réalisation de la fusion sont
atteintes par une augmentation de la température (7' = 150.10° K') mais avec une pression moins
élevée. Cependant, aucun matériau ne résiste a une telle température. Il ne faut donc pas que les
particules touchent les parois. Le plasma créé est confiné par de puissants champs magnétiques.
Ce principe est utilisé par les stellerators et les tokamaks et plus particulierement le projet
ITER[3] (International Thermonuclear Experimental Reactor) en construction a Cadarache,
France.

Le plasma créé dans la chambre de réaction des tokamaks est tres magnétisé. De nombreux
phénomenes d’instabilités y sont présents. Le travail présenté dans ce manuscrit se concentrera sur
un dispositif auxiliaire mais indispensable pour ITER permettant de chauffer le plasma de coeur du
tokamak de maniere & atteindre les conditions requises a la réalisation de la fusion nucléaire. Le fonc-
tionnement des sources qui fournissent les particules chargées (ions positifs ou négatifs) exploitent
les avantages des plasmas magnétisés basse pression - haute densité. Ces plasmas magnétisés sont
partiellement ionisés et agissent essentiellement sur le confinement des électrons, pour la plupart avec
des ions non-magnétisés. Ce phénomene est décrit depuis 1930 par Penning [4], tirant profit de 'effet
Hall.

Les premiéres sources ont été imaginées avec des filaments émetteurs d’électrons, avec un confine-
ment magnétique, connues sous le nom de sources d’ions négatifs de type Penning [5]. Une adaptation
de ses sources exploite les pieges magnétiques de type cusp et multicusp [6]. La spécificité de cette
source est de privilégier la formation d’ions négatifs par des réactions de volume, en phase gaz, entre
les especes composant le plasma, notamment la dissociation dissociative des états vibrationnellement
excités [7].

Une autre configuration de source a été proposée par IPP (Institut fiir PlasmaPhysik, Garching,
Allemagne) ou la production de particules chargée (source plasma) est séparée de la zone de création
d’ions négatifs par attachement électronique dans le volume [8]. Un plasma basse pression - haute
densité est produit par couplage inductif (ICP) dans la gamme radio fréquence (RF) trés efficace pour
le transfert d’énergie aux électrons qui dissocie et ionise fortement le gaz (Hs2 ou Ds). Ce plasma diffuse
vers une seconde chambre, appelée ”d’expansion”, qui joue un role passif conduisant a la relaxation
en énergie des électrons jusqu’a des températures de l'ordre de 1leV. Ces basses températures sont
profitables a ’attachement électronique et donc a la formation d’ions négatifs en volume, par un autre
mécanisme que celui développé en [7]. Afin d’augmenter la production d’ions négatifs, les surfaces de
la chambre d’expansion, et notamment de la grille plasma (par laquelle les ions négatifs sont extraits)
sont recouvertes d’une fine couche de césium [9]. Basé sur le méme principe, mais avec plusieurs sources
ICP et une seule grande chambre d’expansion, la source ELISE (Extraction from a Large Ion Source
Experiment) a été testée avec succes. Elle correspond a la moitié de la source prévue pour l'injecteur
de neutres pour ITER, dont la source d’ions négatifs exploite ce méme concept [10].
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Ce méme type de source plasma ICP est largement utilisé pour fournir les particules chargées (ions
positifs ou négatifs) pour les accélérateurs de particules. Dans ce cas, le volume du plasma est réduit,
car un seul faisceau de fort courant est exigé. C’est le cas pour la source RF de Oak Ridge National
Laboratory dont I’antenne est placée a l'intérieur du plasma confiné par un systéme multicusp [11], et
pour la source DESY Linac 4 de CERN, qui a une antenne externe, plus proche de la configuration
IPP [12].

Toujours pour les hautes énergies (Projet IFMIF - International Fusion Materials Irradiation Fa-
cility), mais produisant des protons ou deutons, des sources exploitant 'ionisation de ’hydrogene (ou
ses isotopes) par résonance cyclotronique électronique (ECR) ont été mises au point au CEA Saclay
[13, 14].

Sur un tout autre plan, le magnétron, comme plasma magnétisé, a été développé pour obtenir de
la vapeur métallique & basse température (bien en dega de la température de fusion). Ce plasma est
devenu a partir des année 70 un procédé industriel exploité pour la réalisation de couches minces par
pulvérisation cathodique. Les ions créés par un plasma de décharge sont accélérés vers la cathode d’ou
ils arrachent les atomes de la surface qui se retrouve en phase gaz et peuvent se déposer sur un support
(substrat, anode, etc.). La particularité du magnétron est la configuration du champ magnétique
[15, 16, 17] créé par des aimants permanents qui piege les électrons & proximité de la cathode, et de ce
fait, permet d’obtenir un plasma haute densité a trés basse pression. Le taux d’ionisation augmente
alors, intensifiant le flux d’ions a la cathode et donc la vitesse de dépot.

Afin d’améliorer le controle de la vapeur ainsi créée, plusieurs moyens ont été proposés. D’abord,
I’'utilisation d’un second plasma, qui sera traversé par cette vapeur pulvérisé, et dont une partie sera
ionisée. Ce procédé est connu comme la IPVD pour Ionized Physical Vapor Deposition [18]. Une autre
possibilité, plus simple d’implémentation, consiste & utiliser une seule alimentation impulsionnelle,
de haute puissance, qui assure a la fois la pulvérisation efficace de la cathode (car elle fonctionne
a plus haute tension pendant le pulse), mais aussi ionisation de la vapeur pulvérisée lors de son
passage a travers le plasma magnétron qui, dans ce cas, peut étre deux décades plus dense que dans le
fonctionnement conventionnel. Ce mode de fonctionnement est connu sous sa forme abrégée - HIPIMS
(High Power Impulse Magnetron Sputtering) et il a été proposé pour la premiere fois par [19], qui 'a
également breveté [20].

0.2 Etat de ’art en modélisation

0.2.1 Injection de neutres rapides pour le chauffage des plasmas de tokamak

L’injecteur de neutres rapides a fait 'objet d’intenses travaux de simulations numériques. Sa
construction a I’échelle réelle est en cours au Consortio RFX (Padoue, Italie) et les différents sous-
ensembles ont été d’abord simulés numériquement [21]. La source ELISE, a I’échelle moitié de celle
prévue pour ITER, est la seule en fonctionnement [22]. Concernant la source plasma d’ions négatifs
type ICP pour ITER, les modeles existants sont indiqués ci-dessous.

— Un modele fluide & deux dimensions a été développé au laboratoire LAPLACE a Toulouse

[23, 24] pour I'étude des parametres du plasma dans la source de 'IdN d’'ITER. Ce code est
consacré a la compréhension des propriétés du plasma dans les sources de type ICP (Inductively
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Coupled Plasma). Il correspond & la source de plus petite taille, BATMAN, et les résultats sont
encourageants.

— Une approche 3D, utilisant l'algorithme PIC a été développé également par les collegues de
LAPLACE [25, 26]

— Le transport des ions négatifs et du césium dans la source et la chambre d’expansion a été
modélisé par Monte Carlo 3D [27, 28].

Un probleme particulier le constitue ’extraction des ions négatifs de la source plasma, qu’ils soient
produits das le volume de la source, ou a la surface de la grille. Plusieurs modeles ont été développés
pour décrire 'extraction d’ions négatifs de la lisiere du plasma, juste en face de 'aperture d’extraction.
Ce probleme est intrinsequement 3D, a cause de la forme complexe des champs magnétiques. Seulement
un modele numérique s’avere capable de simuler la position de la ligne isopotentielle nulle, qui donne
la forme du ménisque et qui est responsable de la mise en forme du faisceau d’ions négatifs, a la sortie
du plasma. Plusieurs codes traitent ce problemes.

— Le programme SLACCAD, dérivé de SLAC [29], s’intéresse & la modélisation de 'extraction et
de l'accélération des ions négatifs [30]. Il s’agit d’un code Monte Carlo a deux dimensions. Le
comportement des électrons n’est pas étudié et seul le champ magnétique déflecteur est pris en
compte. De plus la charge d’espace des particules est négligée.

— Le code EAMCC [31] (Electrostatic Accelerator Monte Carlo Code) modélise 'accélération
des ions négatifs de I'IdN en trois dimensions. Les champs électrique et magnétique ne sont
pas calculés de maniére auto-cohérente et sont issus du code SLACCAD. Toutefois, ce code
prend en compte les électrons co-extraits et les principales réactions cinétiques intervenant
dans l'accélérateur.

— TrajAn (Trajectories Analysis) est un code tri-dimensionnel dédié a I’étude de la probabilité
d’extraction des ions et des électrons [32, 27, 33].

— Afin de traiter ce probleme de maniére autocohérente, le LPGP a développé un code 3D auto-
cohérent, appelé ONIX (Orsay Negative Ion eXtraction) [34].

L’accélérateur, tels qu’il a été prévu pour ITER, est en cours de construction, et c¢’est la configura-
tion proposée par les japonnais qui a été choisie [35]. Plusieurs versions ont été proposée, dont SINGAP
[36]. Des études sont en cours au Consortio RFX et au NIFS. La mise au point de la géométrie des
grilles de ’accélérateur a été faite avec des codes commerciaux, KOBRA, OPERA 3D, etc. Cependant,
la majorité de ces codes néglige un ou plusieurs des points suivants :

— la charge d’espace des particules,

— l’aspect tri-dimensionnel de la trajectoire des particules due aux champs magnétiques croisés,

— les électrons co-extrait de la source,

— et les réactions cinétiques intervenant le long de 1'IdN.

C’est principalement pour cette raison que I’équipe "Théorie et Modélisation des Plasmas - Décharges
et Surfaces’ (TMP-D&S) du LPGP a décidé de traiter ces problemes, en cohérence avec le code
ONIX, utilisant la méme approche 3D PIC-MCC. Le code ONAC (Orsay Negative ion ACceleration)
a ainsi été développé dans cette these. Cette partie constitue une contribution importante, comme il
sera présenté plus loin. Ce nouveau code était nécessaire afin de faire le lien entre ’extraction et la
neutralisation.

Apres 'accélérateur, I'Injecteur de Neutres pour ITER est consitué d’un neutraliseur d’ions négatifs
fonctionnant par interaction avec une cible gazeuse. Le seul en exercice & présent est opérationnel au
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NIFS (Japon) [37], mais en configuration cylindrique. Concernant 'interception des ions, positifs ou
négatifs, qui subsistent a la sortie du neutraliseur, seuls des résultats de modélisation existent [38].
L’efficacité du systeme de déviation électrostatique trouvée par les chercheurs du JET (Royaume Uni)
[38] a été validée par la modélisation 3D auto-cohérente Particle-In-Cell (PIC) a l’aide du code OBI
(Orsay Beam Injector) réalisée au LPGP [39].

0.2.2 Plasmas de décharge magnétron

Bien qu’utilisé par les industries depuis les années 60, le comportement du plasma d’un magnétron
n’est toujours pas entierement compris. En effet, celui-ci présente de nombreuses difficultés pour pour-
voir étre décrit par une approche théorique, purement analytique.

— Un champ électromagnétique complexe. Les champs électrique et magnétique ne sont ni per-
pendiculaires ni paralleles dans ’ensemble du volume et surtout pas homogenes. Il présente
une forte courbure (les lignes de champ croisent la cathode deux fois), et un tres fort gradient
(~ 1/73), caractéristique des champs magnétiques crées par des aimants permanents. De ce
fait, la trajectoire d’une particule chargée a travers ces champs est difficile a prédire, alors que
c’est le transport transverse des électrons qui controle le courant de décharge.

— De nombreuses réactions cinétiques. Les particules et notamment les électrons interagissent
abondamment avec le gaz (e.g. argon dans cette these) a travers divers processus collision-
nels dont les plus fréquents sont les interactions élastiques, d’excitation et d’ionisation. Il est
compliqué de prévoir avec précision l'état des particules apres collision. De plus, qu’il y ait
changement d’énergie ou non, les électrons changent de ligne magnétique apres collision com-
pliquant davantage le probleme. Pour une approche particulaire, les statistiques sur les éléments
de faible densité (créés par des processus peu fréquents) sont de faible qualité. La cinétique
réactionnelle est bien plus complexe dans le cas de mélange de gaz, éventuellement réactifs.

— L’interaction plasma-surface. Les ions et les électrons qui impactent la cathode ou I’anode
réagissent de manieres différentes suivant 'angle d’incidence et leur énergie.

— La charge d’espace des particules. Au champ électrique créé par la différence de potentiels entre
la cathode et 'anode s’ajoute la composante créée par les particules elles-mémes modifiant
completement la distribution du potentiel. Ce probleme est d’autant plus complexe que la
situation a modéliser soit transitoire, comme c’est le cas du plasma HiPIMS, bien plus difficile
que la recherche d’une solution stationnaire au systeme, comme dans le cas d’une alimentation
en courant continu de la décharge.

Plusieurs codes de simulation numérique ont été développés pour décrire le comportement du plasma
magnétron et de son interaction avec la cathode.

— Le modele développé par Christie [40] permet d’évaluer la vitesse de dépot et la fraction ionisé
du métal qui se dépose sur le substrat. Vicek [41] y a ajouté une équation d’équilibre pour les
électrons afin de déterminer la fraction du métal ionisé qui retourne sur la cible.

— Basé sur des données expérimentales, un modele global non-stationnaire a été développé pour
I’étude du plasma [42, 43]. Bien que le domaine spatial soit simplifié, les processus pertinents
ont bien été pris en compte.

— Raadu et al. [44, 45, 46] a développé un modele cinétique global du plasma qui se focalise sur
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la région d’ionisation. Il s’agit d’'un modele a zéro dimension avec une dépendance temporelle
permettant de suivre ’évolution des especes neutres et chargés.

— Une approche auto-cohérente, fluide a une dimension pour la modélisation du plasma magnétron
en régime impulsionnel haute puissance [47] a été développé.

A partir de ces résultats, diverses modifications ont été proposées afin d’améliorer la vitesse et la
qualité du dépot. L’une d’elles consiste a faire varier la tension appliquée a la cathode en fonction du
temps sous forme d’impulsions. L’augmentation de la tension appliquée (en valeur absolue) permet
d’augmenter I'énergie des électrons, le taux d’ionisation et donc le flux d’ions a la cathode. Cela
permet également d’augmenter 1’énergie des atomes de la surface qui se déposent sur ’anode et ainsi
d’améliorer la qualité du dépot. Les impulsions permettent d’éviter la formation d’arcs électriques.
Ces modifications complexifient encore davantage le comportement du plasma et la distribution spatio-
temporelle du plasma reste a évaluée.

A cela, s’ajoute un phénomene de propagation transverse (E A B') appelé ”spokes”. Diverses
expériences ont montré que le plasma magnétron n’était pas homogene dans la direction azimu-
tale [48]. Il est a noter que ce phénomene se manifeste pour des temps d’observations inférieurs a
la microseconde. Le plasma apparait homogene pour des temps d’observations longs. Les spokes sont
la conséquence de différents processus physiques : ionisation du gaz, instabilités électromagnétiques,
diffusion transverse, émission locale d’électrons secondaires, etc...

Pour mieux comprendre ce phénomene, il faut s’intéresser aux coefficients de diffusion électronique.
Ceux-ci nous renseignent sur le transport des électrons a travers le champ électromagnétique complexe.
Ils nous permettent alors de comprendre comment le couplage champ électromagnétique et réactions
cinétiques influent sur les trajectoires des particules.

Afin d’apporter un certain nombre de réponses et de clarifier certaines de ces questions, plusieurs
modeles 2D et 3D ont été développés dans le cadre de cette these pour les configurations spécifiques
de la décharge magnétron en courant continu (DC), en mode HiPIMS, et également pour le suivi des
spokes.

Au laboratoire de Physique des Gaz et des Plasmas, quatre méthodes de modélisation du plasma
magnétron en régime continu ou impulsionnel ont été analysées.

— Le code OBELIX (Orsay Boltzamnn equation for ELectrons coupled with Ionization et EXcited
states kinetics) [49] est un code 0D, utilisant les équations de Botzmann pour déterminer les
fractions des espéces du plasma et leur distribution en énergie.

— Le code -OMEGA (Ionized Orsay MEtal transport in GAses) utilise la méthode a posteriori
Monte Carlo (section 1.3) pour étudier le transport des particules dans le magnétron [50].

— Un modele fluide & deux dimensions a été développé [51]

— Une approche PIC-MCC a également été étudiée [52]. Le code s’intéressait intialement aux
décharges magnétron radio-fréquence. Il a ensuite été adapté au régime HiPIMS [50, 53].

Pour la plupart, les résultats obtenus ont été confrontés a I’expérience, et des bons accords quali-
tatifs et quantitatifs ont été trouvés.

Les expériences ont été menées dans différents laboratoires dans le monde pour quantifier les
phénomenes intervenant dans le comportement du plasma d’'un magnétron, et certains au LPGP
dans équipe TMP-D&S [54]. 11 est toutefois, trés difficile de mesurer les caractéristiques d’un plasma
avec une dépendance spatiale et temporelle, particulierement en présence des champs électrique et
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magnétique fortement inhomogenes [55]. De plus, ces mesures sont trés souvent indirectes par spec-
troscopie optique d’émission (e.g mesure des photons émis par la désexcitation des ions). Seulement la
modélisation permet de mieux comprendre et appréhender les phénomenes essentielles de ces décharges
magnétisées.

0.3 Approche numérique commune

Le travail de cette these s’est focalisé sur la modélisation des divers plasmas magnétisés précédemment
évoqués (accélérateur de 'injecteur de neutres rapides d'ITER, magnétron en régime DC, HiPIMS et
spokes). Bien que les applications de ces plasmas soient apparemment tres différentes, la physique
qui y régne est semblable. Elle traite le transport de particules chargées (électrons, ions positifs et
négatifs, cinétique réactionnelle en phase gaz, etc.) en présence des champs électriques et magnétiques
de méme ordre de grandeur (E ~ 10°V/m, B ~ 0.1Tesla), dans toutes les situations mentionnées.
Outres les parametres externes, les densités du plasma peuvent apparaitre aussi comme différentes.
Toutefois, le parametre de similitude est dicté par la longueur de Debye, et donc le maillage sera choisi
en conséquence. Ainsi, le nombre de nceuds est comparable (entre 50 et 700 pour chaque dimension),
permettant de traiter des plasmas tres denses (HiPIMS) mais étalés sur quelques centimetres carrées,
ou des plasmas de moindre densité, mais étendues sur plusieurs dizaines de centimetres (accélérateur
MAMuG). L’approche particulaire (PIC-MCC) s’aveére donc tres puissante, et adaptable a des si-
tuations tres diverses. C’est un des objectifs de ce travail, que de démontrer, une fois de plus, les
possibilités de cette méthode. Egalement, pour une situation bien précise - le suivi des spokes - une
nouvelle approche numérique, 'Pseudo-3D’ a été imaginée et proposée avec des résultats qui révelent
pour la premiere fois le comportement en trois dimensions de ces structures complexes, dans une
configuration complexe elle aussi de champs électriques et magnétiques. Les résultats précédents ont
été obtenus pour des cas 2D, avec toujours le champ magnétique 1D, souvent homogene. De plus, la
modélisation permet d’ajouter, de modifier ou d’enlever des processus physiques afin de comprendre
quels sont les phénomenes prépondérants et leur importance relative. Elle permet ainsi d’étudier la
sensibilité de certains parametres plasmas ou des conditions externes imposés au plasma.

Cependant, le développement d’un programme ou d’une technique de modélisation et leurs vali-
dations sont longues et complexes, surtout pour le PIC, tres gourmand en ressources informatiques.
Afin de palier a cet inconvénient, I’ensemble des modeles mis au point a été parallélisé. Aussi, des
amélioration a la méthode PIC sont nécessaires, particulerement en HiPIMS, pour respecter le critere
de stabilité stipulant que la taille de maille doit étre inférieure a la longueur de Debye (section 1.1.4)
et afin d’éviter un temps de calcul trop important. Le code OHiPIC (Orsay High density Particle-In-
Cell), par exemple, a ainsi été développé lors cette thése présentant des améliorations par rapport a
I’état de ’art qui sont développés au chapitre 4.

Ce travail de cette these s’intéresse donc a la modélisation des plasmas magnétisés dans un cadre plus
général. L’approche utilisé peut étre adaptée a d’autres situations physiques, avec un investissement
qui est moindre comparé a la mise au point de ces outils.

Le manuscrit est organisé en plusieurs chapitres. Les modeles numériques ainsi que les techniques
de modélisation utilisés seront présentés dans le premier chapitre. Le deuxiéme sera consacré a la
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modélisation de l'accélérateur de 'injecteur de neutres rapides d’ITER. Dans le troisieme, le com-
portement d’'un plasma magnétron en régime continu sera détaillé alors que le quatrieme chapitre
s'intéressera au régime pulsé. Le cinquiéme chapitre présentera la modélisation des spokes et expli-
quera les résultats obtenus sur les coefficients de diffusion électronique dans les plasmas magnétisés.
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Chapitre 1

Modeles numériques

Le comportement d’une particule individuelle dans un plasma est régi par la force de Lorentz
locale qui fait intervenir les champs électrique et magnétique, solutions des équations de Maxwell.
Le transport de particules chargées a travers une configuration électromagnétique complexe s’avere
difficile & décrire et la charge d’espace, de ces particules, modifie, généralement, la distribution spatiale
du champ. Il convient donc de choisir judicieusement la méthode de modélisation numérique. La
méthode Particle In Cell (PIC) permet de calculer de maniére auto-cohérente, i.e., en tenant compte
de la charge d’espace qui évolue di au mouvement des particules a travers un champ électrique. De
plus, la prise en compte d’un champ magnétique stationnaire externe ne change en rien le traitement
du probleme.

1.1 Particle In Cell

La méthode PIC [56] est une méthode particulaire, i.e., le comportement du plasma est simulé
par un ensemble de macro-particules, qui se distingue des modélisations fluides dans lesquelles on
s’'intéresse au comportement moyen des particules. L’approximation fluide est adaptée pour des plas-
mas de densités élevées dominés par les collisions (n > 102m~3) alors que la méthode PIC I’est
pour toute densité, mais particulierement pour les cas a faible pression ou ’approche fluide s’avére
inopérationnelle.

1.1.1 Les étapes de la méthode PIC

La méthode PIC se décompose en cing étapes principales qui sont itérées a chaque pas de temps :
— Projection des charges sur les plus proches voisins, afin de calculer la densité de charge nette
— Résolution de ’équation de Poisson
— Calcul du champ électrique
— Calcul de la force de Lorentz et déplacement des particules
— Traitement des collisions

Ces étapes sont décrites dans les paragraphes suivants.
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CHAPITRE 1. MODELES NUMERIQUES

(4,7 +1) (i+1,7+1)

(i,5) * (i+1,7)
S A:E >

FIGURE 1.1 — Projection des charges en 2D. En rouge la macro-particule et en noir les nceuds du
maillage. Les fleches indiquent la distribution du poids de la macro-particule sur les nceuds du maillage
suivant les voisins les plus proches, dans le rapport des surfaces (volumes en 3D) par rapport a la surface
(volume) totale de la cellule.

1.1.1.1 Projection des charges

La méthode PIC nécessite a la fois un maillage qui va décrire la distribution spatiale des grandeurs
physiques (e.g. champ électrique, potentiel, densité, etc...) et un tableau correspondant aux particules,
notamment les coordonnées dans I’espace des phases. Le maillage utilisé pour les situations modélisées
dans ce travail de these est rectangulaire a pas constant ou variable. Du fait de 'important nombre
de particules réelles dans les plasmas étudiés, un ensemble de particules est remplacé par une macro-
particule qui va donc représenter le comportement équivalent a n particules. Ainsi, le nombre de
particules considéré dans le modele est réduit. Le parametre n est appelé ”poids”.

La premiere étape de la méthode PIC consiste a projeter les charges des macro-particules sur
les noeuds les plus proches. La figure 1.1 synthétise cette étape pour un cas a deux dimensions. La
particule (en rouge) est repérée par sa position (x,y) et les nceuds du maillage par les indices (i, 7)
séparés par un pas d’espace Az suivant une direction et Ay suivant l'autre. Plus la particule est
proche d’un nceud, plus sa projection sur celui-ci doit étre grande. Ainsi, ’algorithme le plus simple et
couramment utilisé consiste a multiplier la charge C' de la particule par ’aire du rectangle formé par la
particule et lassigner au nceud situé en face (diagonale) normalisé par la surface totale de la maille :
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F1cURE 1.2 — Comparaison entre la projection a 4 et 16 points pour un cas a deux dimensions
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FiGURE 1.3 — Effet de la méthode de projection de charge sur les fluctuations engendrées a deux
dimensions

Ay = em2llizy)

i = O Aiiin e
Piji1 =Cx Ay . Aijr1 = —Rery ; isé
’ ’ ou o arsy . La somme des aires normalisées
P =CxA, - (iy1—2)(y—y,)
i = i+ Aivy = " Reay
Piiij1 =Cx A A s _ (@iv1—2)(yj+1—y)
i+1,5+1 = AzAy

est bien égale a 1. Ainsi la projection totale de la charge est bien égale a C.

Cependant, lorsque le nombre de macro-particules par cellule est petit, cet algorithme engendre des
fluctuations importantes qui peuvent impacter le champ de charge d’espace et, in fine, la trajectoire des
particules. Ces fluctuations sont d’autant plus grandes que le poids des macro-particules est grand. Ce
cas se produit quand la densité du plasma étudié est importante. Afin de réduire cet effet, la projection
des charges peut se faire a des ordres supérieures [57], i.e., sur les 4, 16 ou 64 plus proches voisins
(figure 1.2). Les figures 1.3 et 1.4 montrent une comparaison entre 'utilisation des trois méthodes.
Plus le nombre de nocuds est élevé moins les fluctuations sont importantes.
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FicURE 1.4 — Effet de la méthode de projection choisie sur les fluctuations de la charge d’espace.
Coupe 1D d’une projection sur un plan (2D).

1.1.1.2 E‘quation de Poisson

La deuxieme étape dans la méthode PIC consiste a résoudre I’équation de Poisson : AV = —£.

Cela nécessite dans un premier temps d’exprimer 'opérateur Laplacien en différences finies. Il s’écrit
de maniere différente suivant que ’on utilise un maillage a pas constant ou a pas variable.
— Discrétisation a pas constant

h2
Vit = Vit hV/ 4+ 5V +o(h?) (1.1)
h?
Vit = Vi—hV/ + ?V;// +o(h?) (1.2)
(1.3)

ot o(h?) indique une erreur au second ordre. En sommant 1.1 et 1.2, on obtient :

Vi1 — 2V + Viy

" _
Et par conséquent :
Virrgk=2Vig e tViovgk | Vogrik—2VigetVig e | Vagre1—2VigstVign
AV g = Hm et s Bttt S =2t (1.5)
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— Discrétisation a pas variable

Vi -V ) N1 (xi-&-l _xi)Q " ) N2

i1 = Vit (g1 —z)V] + fvi +o((Xit1 —x1)7) (1.6)
2

Viei = Vi— (@i —zi)V] + WV}” +o((xi —xi-1)%) (1.7)

En combinant 1.6 et 1.7, on obtient :

Vier = Vi Vicei = Vi ) (1.8)

V=2 ( +
! (ig1 — zi)(@ip1 —ziz1) (i — xi1) (i1 — xi—1)

Et finalement :

AVL'J"];; — 2 ( ‘/7'+17]7k _ ‘/;7j7k _|__ ‘/Z_lvjvk: _ ‘/7;7j7k >
(Tig1 — xi) (i1 — xic1) (X — zim1)(Tig1 — Ti—1)
49 ( Vij+1.k — Vijk N Viieik — Vijk ) (1.9)
Yi+1 —¥i) Wi —yj—1) (Y5 — ¥i—1) (Y1 — Yj-1)
49 ( Vijk+1 — Vijk N Vijk—1—Vijk )
(Zh1 — 2) (21 — 2k—1) (26 — 2p—1) (Zh1 — 2k—1)

La matrice correspondant au Laplacien est donc une matrice heptadiagonale notée A. Bien qu’elle
soit largement composée de zéro, son inverse ne 'est pas. Il faut donc exprimer et stocker tous ses
termes afin de pouvoir résoudre de fagon matricielle ’équation AX =bou X =V et b= —%. Dans
le cas d'un maillage & 50 x 50 x 50 points, les matrices A et A~! sont composées de (50%)? points
soit environ 15.6 milliards de points. La mémoire nécessaire au stockage d’une telle matrice vaut
15.6 - 10? x 8octets soit 125Go. Il n’est donc pas envisageable de procéder de la sorte.

Afin de résoudre le systéeme d’équation AX = b, la méthode du gradient conjugué [56] peut étre
utilisée. Il s’agit d’'une méthode itérative convergente, i.e., plus le nombre d’itérations augmente plus
la solution numérique se rapproche de la solution exacte. L’algorithme décrit ci-dessous est valable
pour une matrice symétrique définie positive. Le Laplacien est symétrique, mais pas défini positif alors
que son opposé l’est.

r0 = Az —b
0= 0
Pouri=0an:

_ ripi
O = = ay
l.i—}—l _ .CCi + Oépi
ritl =l 4 aAp?

Pt il

B': Pt
pz+1 _ 7,.1+1 + sz
Si ritt. i+l < ¢ alors stop

Les matrices sont préconditionnées afin d’accélérer la vitesse de convergence. Il est a noter que dans
le cas d’une discrétisation a pas variable, il faut utiliser 'algorithme du gradient bi-conjugué stabilisé
car la matrice n’est plus symétrique.
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1.1.1.3 Calcul du champ électrique

A partir du potentiel, le champ électrique s’obtient par E = —VV. A l'aide de la méthode des
différences finies, la dérivée numérique s’écrit de fagon différente suivant que le pas de discrétisation
soit :

— constant

En soustrayant I’équation 1.1 par ’équation 1.2, on obtient :

Vit1 — Vi1

V= 1.10
Et par conséquent :
( Vig1jk — Vie1jk
2Ax
= Vij+1,k — Vij—1k
vv . — 5J I 5J ’ 1‘11
Zv]vk 2Ay ( )
‘/7’7jvk+1 — ‘/;).])k_l
2Az
— ou variable
En combinant les équations 1.6 et 1.7, on obtient :
T; — Ti_ 1 1
‘/i, _ ‘/iJrl 7 —1 + sz < o >
(i1 — 24)(Tig1 — Tio1) Ti— Ti—1  Ti41 — T4 (1.12)
Vi Titl — T
(i — wi) (@i — i)
Et finalement :
p
Ty — Ti—1 1 1
Vieiik +Viik ( — )
i (i1 — ) (i1 — Tio1) PR\ i mipr — @
Titl — T
—Vigik
T (= @) (i1 — i)
Yj — Yj—1 1 1
Vij+1k VI + Vijk ( - >
ﬁ‘/; = (yj+1 - yj)(ijrl - yjfl) Yi —Yj—-1  Yj+1 — Y5 (1.13)
I Vi Yj+1 — Y5
,7—1,
Ty = yie1) (Wit — i)
2k — Zh—1 1 1
Vijk+1 + Vijk ( - )
P i — 20) (g1 — 2k-1) PR\ 2k = 2km1 2kl — 2k
Zk4+1 — 2k
— Vijh—1
| R (2 — 2p—1) (241 — 2E—1)
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1.1.1.4 Force de Lorentz

L’expression de la force de Lorentz est F = q(E + T A é) La vitesse, puis la position au temps
t + At sont déduits de cette expression par :

Tionr = Ut+At%(Et+6tA§t) (1.14)
ft—i—At = ft+AtX17t (115)

La trajectoire d’une particule en rotation autour d’une ligne de champ magnétique uniforme, et en
absence de champ électrique, calculée a partir des équations 1.14 et 1.15 est montrée sur la figure
1.5 en rouge en utilisant la discrétisation (méthode de Newton). Sur cette figure on s’apergoit que la
trajectoire diverge et cela indépendamment de la valeur de At choisie. Il convient donc de choisir une
autre méthode numérique pour le calcul de la trajectoire.

Méthode de Newton ———
Méthode de Boris ——

-20-15-10-5 0 5 10 15 20

A.U.
FIGURE 1.5 — Trajectoire d’une particule en rotation autour d’un champ magnétique uniforme calculée
a laide la méthode de Newton en rouge (équations 1.14 et 1.15) et a I’aide de la méthode de Boris en
bleu (équations 1.16 a 1.21).

La méthode de Boris [58] (associé a l'algorithme connu comme le schéma saute-mouton ou ”leap-
frog” en anglais [59]) permet de parfaitement prendre en compte la rotation autour d’une ligne de
champ magnétique. La position et la vitesse de la particule sont, dans ce cas, décalées de %. On peut
donc écrire :

Uy y At + U, At

— = _ g o 2 2 3
Uppdt =V s = Atm E; + N By (1.16)

ft_A,_At = Ift + At x Il_;t (117)

At
%
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Soit :
. At gE,
=iy -5 (118)
L At qE,
C=0 (1.19)
1.16 devient :
7t — :At%(ﬁwfm& (1.20)
¥~ est facilement calculable et ¥ s’obtient par :
p_ Atab
Gt =T+ (5 4+ 7 Ab) AT ol 2257” (1.21)
Tl

La trajectoire d’une particule en rotation autour d’'un champ magnétique uniforme calculée a 'aide
de la méthode de Boris est montrée sur la figure 1.5 en bleu. Cette fois-ci, la trajectoire est un cercle
parfait qui ne diverge pas et dont le rayon correspond au rayon théorique de Larmor (E est nul et B
est stationnaire).

Dans le cas de particules relativistes, cette méthode doit étre corrigée. En effet, le principe fonda-
mentale de la dynamique devient :

dp’ - - muv
— =q(E+7AB)oup=——— 1.22
g o p= (122

En différences finies cette équation s’écrit :

—

U, a U,_a L Uar+U,_a
3 _ i3 AL B+ T 5 0B, (1.23)
1—v% ,/c? 1—v% ,/c? m 2
t+4 -5

—

Il devient alors tres compliqué d’exprimer v,

a en fonction de @, _a et des autres parametres. L’algo-
2 2

rithme utilisé [60] est le suivant :

_ t— i
il= 2 At gby
12 e 2 m

— A2t

—

BrelatZTqﬁ X \/1+Z7
(

ﬂ"‘i/\grelat)/\érelat + g
2

qLt
m

Les résultats obtenus par 'utilisation de cet algorithme correspondent aux expressions théoriques
notamment en ce qui concerne le rayon de Larmor. Il sera utilisé lorsque la vitesse d’au moins une
particule est supérieure a un dixieme de la vitesse de la lumiere soit v > 5.
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1.1.2 Traitement des collisions

Le traitement des collisions est réalisé a 1’aide de la technique de collision nulle [61, 62]. Chaque
particule est initialisée avec un temps de vol : t,, = —% ou r est un nombre aléatoire choisi entre
0 et 1 et Vpmqr est la somme des fréquences maximales de collision de chaque processus collisionnel
Vmaz = . Vmazk = 2 Neible;mazk * Omazk * Umaz- A chaque itération du temps, le temps de vol

k'proc k;IN"OC
diminue de At (pas de temps). Lorsque celui-ci atteint 0, il y a possibilité de collision. Il faut commencer

par savoir quelle processus peut avoir lieu. Un nombre aléatoire r compris entre 0 et 1 est tiré. S’il

p—1 P
Die1 Vmazi Dojeq Vmaz,i
)

est compris dans lintervalle [ |, alors c’est le processus p qui peut avoir lieu.

Vmazx Vmazx

La fréquence théorique est obtenue par : Vipeorigue = n(2,y,2) - o(E) - v. Si r est compris entre
p—1 D

[&i=1 Ymaz.i 21 Vm“z’iJthhe"”q“e] alors il y a collision
Vmazx ’ VUmazx :

Les processus collisionnels ainsi que leur section efficace seront détaillés pour les différents systemes
étudiés.

1.1.3 Conditions aux bords

Afin que le solveur de I'équation de Poisson converge correctement vers une solution unique (le
potentiel est défini & une constante pres), des conditions sur sa valeur ou sur sa dérivée doivent étre
formulées et implémentées. Dans le cas contraire, le solveur diverge. Il peut également s’agir d’une
condition circulaire soit périodique soit de symétrie. Pour ce dernier cas, la valeur du potentiel sur la
frontiere considérée est égale a celle de la frontiere opposée. De plus, les interactions particules-bords
doivent également étre prises en compte. Il peut s’agir de :

— frontieres absorbantes. Les particules qui franchissent le bord sont supprimées. Il peut toutefois
s’en suivre une émission d’une ou de plusieurs particules dans la direction opposée, suivant des
lois de probabilité qui dépendent en général de 1’énergie de la particule incidente.

— frontieres réflectives. Les particules qui franchissent le bord reviennent dans le volume de si-
mulation. Le vecteur vitesse change de signe.

— frontiéres circulaires. Les particules qui franchissent la frontiere sont déplacées d’une longueur
correspondante a la distance entre cette frontiere et son opposé et restent donc dans le volume
de simulation, changeant simplement de place. Le vecteur vitesse ne change pas de signe. Ici,
la densité totale de charge p du bord en question doit étre sommée avec celle de son opposé.

Les conditions aux bords utilisées pour les différents systemes étudiés seront détaillés dans les sections
correspondantes.

1.1.4 Critéres de stabilité

Afin de modéliser correctement le comportement d’un plasma par la méthode PIC [59], certains
criteres de stabilités doivent étre respectés. Dans le cas contraire, du chauffage numérique peut se
produire, i.e., les électrons vont acquérir plus d’énergie qu’ils ne le devraient, spécialement dans le cas
d’une approche explicite comme celle décrite dans ce chapitre. Si le chauffage numérique s’installe,
alors le temps de vol entre deux collisions diminue, les collisions deviennent plus fréquentes, y compris
celles d’ionisation, et la densité du plasma augmente. Un phénomene d’emballement se produit alors,
conduisant a des résultats aberrants.
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Les trois criteres de stabilités présentés dans cette section sont les plus importants. Ce sont eux
qui vont limiter de maniere significative les parametres de simulation et de fait impacter le temps de
calcul.

1.1.4.1 Taille de maille versus longueur de Debye

Ce critere est une conséquence directe de 1'utilisation de la méthode PIC [59]. Il faut que la taille
des cellules du maillage soit inférieure a la longueur de Debye qui peut s’écrire sous la forme

Eok‘bTe
Ad = 1.24
d=/ o2 (1.24)

6OEe

Ne(qe

(1.25)

ou ¢y est la permittivité du vide, k; la constante de Boltzmann, T, la température électronique en
Kelvin, n. la densité électronique, g, la charge d’un électron et E. ’énergie électronique en électron-
Volt. Plus la densité augmente et plus la longueur de Debye diminue. La taille des cellules devant étre
plus petite que cette longueur, le nombre de mailles augmente. La modélisation d’un plasma de haute
densité requiert donc un nombre de nceuds considérable, surtout en 3D, et donc plus temps de calcul.

Cette condition peut étre comprise de la facon suivante, une cellule du maillage doit contenir
beaucoup de particules, tout comme une sphere de Debye. Comme le nombre d’électrons et d’ions
n’est pas le méme, afin de permettre ’écart de la neutralité, la maille doit étre inférieure a la sphere
de Debye car au-dela d’un volume de Debye, le plasma est neutre.

1.1.4.2 Critere CFL

Le critere CFL (Courant Friedrichs Lewy) [63] impose une condition entre la taille des cellules et
le pas de temps. A une dimension le nombre de Courant s’écrit :

vAT
p— 1.
Co Az (1.26)

ou v est la vitesse de la particule considérée, AT le pas de temps et Ax la taille de la cellule. Afin
de respecter le critere CFL, il faut que Cy < 1. Cela signifie qu’une particule ne doit pas ”sauter” de
maille. Dans le cas contraire, la particule ne peut pas ”subir” toutes les variations du champ électrique
conduisant souvent a du chauffage numérique.

Ainsi, le critere de stabilité de la méthode PIC impose une taille de maille minimum tandis que le
critere CFL impose un pas de temps maximum.

1.1.4.3 Pas de temps, fréquence plasma et champ magnétique

’ , . nq? . s .
La fréquence plasma peut s’écrire sous la forme wy,, = migo. Celle-ci est caractéristique des
€

oscillations du plasma. Afin d’assurer une bonne stabilité, le pas de temps doit vérifier la condition
AT < 2w;€1, permettant de décrire ainsi les fluctuations de la charge d’espace (chapitre 5).
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De plus, il faut s’assurer d’avoir un pas de temps suffisamment petit pour décrire correctement les
rotations des électrons autour des lignes de champ magnétique. Le temps de rotation autour d’une
ligne de champ magnétique uniforme s’obtient par t, = %. Le champ magnétique est correctement

pris en compte si AT < t,.

1.1.5 Obtention d’une distribution de vecteurs 3D unitaires et isotropes

Beaucoup de modeles numériques ont besoin de créer des vecteurs isotropes. Cette tache s’avere
particulierement facile en 1D, puisqu’il n’y a que deux sens, il suffit de choisir a 'aide d’un générateur
de nombres aléatoires uniforme si le vecteur est orienté positivement ou négativement. En 2D, une
méthode généralement utilisée consiste a tirer un angle de maniere aléatoire entre 0 et 27. Le vecteur
est ensuite projeté sur les axes x et y a ’aide de cet angle.

Cette méthode ne peut pas étre directement appliquée en 3D. En effet, en tirant deux angles
¢ et O compris respectivement entre 0 et 2w, et 0 et 7, et en projetant sur les axes z, y et z,
(vz = vsinfcos ¢, vy, = vsinfsing, v, = vcosh), on s’apercoit que la distribution obtenue n’est
pas uniforme. En effet, la probabilité d’avoir z € [1 — dz,1] ou z € [0,dz| est la méme alors que la
surface de la sphere occupée par ces différents intervalles n’est pas la méme. Cette méthode favorise
donc I'obtention de vecteurs orientés vers les poles (z = £v).

Afin d’uniformiser la distribution de vecteurs unitaires, il suffit de tirer un nombre aléatoire ¢
compris entre —1 et 1 et d’obtenir # par § = arcsin(t). De cette maniére, il est plus probable d’obtenir
0 proche de 0 que proche de £m. Cette méthode permet donc d’obtenir une distribution uniforme dans
I’espace de vecteurs unitaires.

1.2 Méthode de simulation ”Pseudo 3D”

Le traitement 3D d’un probleme a évolution temporelle nécessite un volume de mémoire impor-
tant. La méthode pseudo 3D permet de modéliser la trajectoire des particules en 3 dimensions, en
considérant un champ de force 3D, sans avoir besoin d’un maillage entierement 3D. Cette technique
permet donc de diminuer le temps de calcul tout en conservant une bonne description qualitative du
mouvement des particules. La premieére étape consiste a obtenir un état stationnaire du systéeme en
2D, i.e., la distribution du champ électrique dans I'un des plans, e.g. (z,z) en appliquant la méthode
PIC. Ainsi, E, et E, sont connus. Ils sont supposés constants au cours du temps et uniformes suivant
I'axe y perpendiculaire au plan (z, z). Il reste a calculer E, de telle maniére que celui-ci dépende de
(x,y, z). Pour ce faire, la méthode PIC est appliquée sur les deux autres plans orthogonaux, (x,y) et
(y,2). Le plan (z,y) permet d’obtenir le champ électrique E, avec une dépendance en x et y tandis que
le plan (y, z) permet de calculer le champ électrique E, avec un dépendance en y et z. La dépendance
en (z,y,z) est ensuite obtenue par : Ey(z,y,z) = 3(Ey(z,y) + Ey(y, 2)) (figure 1.6).

Cette méthode sera notamment utilisée pour la modélisation des spokes (chapitre 5) qui sont des
phénomenes intrinsequement a trois dimensions. Notons qu’il est impossible, & cause des contraintes
liées au temps de calcul, d’appliquer la méthode PIC en 3D conventionnelle décrite précédemment.
La méthode Pseudo3D permet de tenir compte de la troisieme dimension de maniere qualitative et
d’éviter le calcul d’une solution de I’équation de Poisson en 3D, qui est remplacée par trois solutions
dans des plans orthogonaux, accélérant ainsi beaucoup le calcul.
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= Ey(-T: Y, Z) = % X (Ey,plan Touge(-T; y) + Ey,plan jaune(y7 Z))

Calcul 2D
= E.(z,2)&E,(x, 2)

FIGURE 1.6 — Illustration de la méthode Pseudo 3D pour exprimer le potentiel (ou le champ électrique)
en 3D a partir de trois solutions 2D.

1.3 A posteriori Monte-Carlo

L’inconvénient principal de la méthode PIC est le temps de calcul nécessaire a 'obtention des
résultats. Dans les travaux détaillés ci-dessous, les codes ont été exécutés pendant une période allant de
deux semaines & un mois et ce malgré la parallélisation des codes (section 1.4). De plus, 'optimisation
effectuée en terme de nombre de particules utilisées (macro-particules, projection des charges au second
ordre) diminue la fluctuation des grandeurs calculées méme si ces résultats sont obtenus de maniere
auto-cohérente.

La méthode Monte Carlo est tres utile pour calculer rapidement certaines grandeurs physiques
comme les coefficients de diffusion électronique, par exemple. En effet, les étapes concernant la pro-
jection des charges et la résolution de I’équation de Poisson ne sont plus accomplies. La qualité des
résultats obtenus dépend de la statistique utilisée (ici, le nombre de particules) mais également de 1’hy-
pothese opérée sur la distribution du champ électrique. En revanche, la qualité des résultats dépend
également (essentiellement) de la fiabilité du champ de forces, dans notre cas du champ électrique.

La méthode a posteriori [64, 53, 50] Monte-Carlo permet de pallier & ce probleme. Elle consiste
a utiliser une distribution de champ électrique préalablement calculée par un code PIC dans un code
Monte-Carlo. Ainsi, la méthode est quasi auto-cohérente. Cependant, dans le cas ou la carte de champ
est obtenue lors d’une phase transitoire, les données obtenues sont acceptables uniquement pendant
la durée de celle-ci, i.e. pour des temps caractéristiques inférieurs, voire bien inférieures a celui de la
phase transitoire.

26



CHAPITRE 1. MODELES NUMERIQUES

1.4 Parallelisme

1.4.1 Division en sous-domaines

Les différents programmes écrits dans le cadre de ce travail de these ont tous été parallélisés, que ce
soit en 2D ou en 3D. Le domaine de simulation qui est soit un rectangle (2D) soit un parallélépipede
(3D) est divisé en plusieurs sous-domaines. Afin de simplifier le développement du programme, ce
découpage se fait toujours selon un seul axe et de maniere égale pour optimiser le temps de calcul
autrement dit de fagon a équilibrer la charge de calcul entre les processeurs. Chaque sous-domaine
possede ainsi le méme nombre de noecuds mais pas nécessairement le méme nombre de particules. Les
interfaces entres les sous-domaines (processeurs) sont donc soit des droites (2D) soit des plans (3D).
Les particules qui franchissent 'une de ces interfaces sont transmises au sous-domaine concerné de
méme que les valeurs des nceuds du maillage qui peuvent étre remplacées ou sommées.

Le parallélisme des codes était nécessaire du fait des contraintes de temps de calcul d’'un programme
séquentiel. Cependant, plus le nombre de processeurs exécutant le programme augmente, plus ’effica-
cité du parallélisme diminue. En effet, 'efficacité peut étre définie comme étant le ratio opération de
calcul sur le nombre total d’opérations qui est la somme du nombre d’opérations mathématiques et du
nombre d’opérations de communication : r = Opc(fﬁ%. Or le nombre d’opérations de communi-
cation est constant quel que soit le nombre de processeurs (excepté un) et le nombre d’opérations de
calcul diminue avec I'augmentation du nombre de processus. Ainsi, plus le nombre de processus est
grand, plus le ratio diminue et donc l'efficacité du parallélisme diminue.

Pour optimiser lefficacité du parallélisme, il faut que le nombre de noeuds du maillage au niveau
des interfaces soit le plus petit possible. Cette condition est remplie dans le cadre de la modélisation
de l'accélérateur de l'injecteur de neutres rapides d’ITER, mais pas pour le magnétron. En effet, le
long de l'axe de propagation de ’accélérateur la maille est beaucoup plus grande que celle dans les
directions radiales contrairement au magnétron ou les dimensions du maillage sont du méme ordre de
grandeur dans toutes les directions de I’espace, condition imposée par la configuration magnétique et
la répartition spatiale du plasma.

1.4.2 Protocole MPI

La parallélisation la plus simple & effectuer est celle entre les processeurs ou CPU (Central Proces-
sing Unit). Il faut alors trouver une librairie qui permet de faire communiquer les différents processeurs.
La librairie mpich [65] qui exploite le protocole MPI (Message Passing Interface) a été choisie car elle
est tres performante et simple d’utilisation (pour les besoins de notre programme).

Lors de ce travail, plusieurs clusters comportant 24 unités de calcul cadencés a 2.66G H z ont été
mis a disposition par I’équipe ” Théorie et Modélisation des Plasmas - Décharges et Surfaces” du LPGP
pour réaliser les différentes modélisations.

1.4.3 Protocole CUDA

Une deuxieme possibilité pour réaliser du parallélisme est d’utiliser les processeurs des cartes
graphiques ou GPU (Graphic Processing Unit). Un GPU dispose d’un nombre plus élevé d’unité de
calcul (nVidia Quadro 4000 a 256 unités de calcul) qu'un cluster ”classique” (cluster typique LPGP -
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24 CPUs), mais dont la fréquence est moins élevée (475M H z contre 2.66G H z). Le nombre d’opérations
en double précision théorique effectué par seconde (exprimé en flops - FLoating point Operation Per
Second) par ce GPU vaut 243.2G flops contre ~ 100G flops pour le cluster et pour un prix moins élevé.
Toutefois, afin d’exploiter pleinement la puissance de calcul d'un GPU, il faut disposer d’un algorithme
parallele, écrit explicitement pour cette architecture. De plus, le développement d’un programme sur
GPU est plus compliqué et nécessite donc plus de temps. En effet, ’architecture mémoire vive -
processeur est différente.

L’implémentation du solveur de Poisson sur GPU a été effectuée en utilisant le langage de pro-
grammation CUDA [66] (Compute Unified Device Architecture). Les résultats obtenus par le GPU
sont équivalents a ceux obtenus par les CPU. Cependant, le traitement des particules par GPU n’a
pas été réalisé. La principale difficulté provenant de la gestion des tableaux dynamiques de maniere
efficace par GPU. Toutefois, le GPU ou la combinaison CPU-GPU est une solution envisageable pour
accélérer le code.

1.5 Langage de programmation

Le choix du langage de programmation dépend des contraintes liées aux besoins du code mais
aussi des préférences du programmeur. La méthode PIC étant particulierement gourmande en terme
de puissance de calcul, il est nécessaire d’utiliser un langage de bas niveau, ¢.e. proche du langage
machine. Les plus connus dans le domaine scientifique sont :

— l’assembleur.

— le FORTRAN (FORmula TRANslator) apparu en 1957.

— le C apparu en 1972.

— le C++ apparu en 1983.

L’assembleur est le langage le plus proche de la machine. Il a été tres utilisé dans les débuts de
I'informatique car tres performant. Cependant, avec le progres des compilateurs, il n’est plus, sauf cas
particulier, aussi utile. En effet, les performances obtenues par un programme écrit en assembleur ou
dans un des langages cités sont quasi-équivalentes.

Le FORTRAN, le C et le C++ ont des performances équivalentes. Toutefois, la syntaxe du C et
du FORTRAN, ainsi que la gestion des pointeurs sont tres différentes. Mais c’est le caractere orienté
objet du C++ qui a été prépondérant dans le choix que j’ai fait pour cette these. En effet, I’évolutivité
et la lisibilité d’un programme sont des facteurs a prendre en considération. Le C++ est performant
et permet, avec un effort moindre, d’adapter des algorithmes, de modifier la taille des domaines, etc...
comme nous le verrons tout au long du manuscrit.

koksk *ksk

Résumé

La méthode PIC (Particle-In-Cell) a été choisie pour sa fiabilité concernant la modélisation du
comportement de différents plasmas basse pression, présentés dans les chapitres suivants, soumis a
un champ électromagnétique complexe a deux ou trois dimensions. L’approche PIC prend en compte
la charge d’espace des particules composant le plasma. Elle est donc auto-cohérente, sans hypothese
a priori sur le champ des forces. De plus, cette méthode a été améliorée de maniere a optimiser le
temps de calcul et & améliorer significativement la qualité des résultats produits. Elle a été couplée a
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la technique de collision nulle pour le traitement Monte Carlo de la cinétique réactionnelle en phase
gaz. Toutefois, I'application de la méthode PIC est soumise au respect des criteres de stabilité qui
imposent des conditions sur la taille du maillage et sur le pas de temps.

Les deux approches supplémentaires Pseudo 3D et a posteriori Monte Carlo seront employées.
La méthode Pseudo 3D permet de décrire de maniere qualitative le comportement de particules en
trois dimensions sans avoir besoin de calculer le champ électrique en 3D. Elle sera tres utile pour
la modélisation des spokes (chapitre 5). La technique a posteriori Monte Carlo permet d’obtenir
des résultats précis sur des grandeurs physiques de fagon rapide et en utilisant une carte de champ
électrique auto-cohérente obtenue par la méthode PIC, et a été utilisée comme diagnostic pour certains
parametres plasma (e.g. coefficient de diffusion des électrons transverse au champ magnétique).

Les différents modeles ont été développés et entierement parallélisés sur plusieurs processeurs (entre
20 et 24) afin de diminuer le temps d’exécution (a I’aide du protocole MPI et de la librairie mpich).
Le solveur de Poisson a également été parallélisé sur GPU (Graphic Processing Unit) avec succes.
Cependant, du fait de la complexité du traitement efficace de l'allocation dynamique sur GPU, la
parallélisation sur CPU a été préférée.

Les codes, ainsi développés, ont servi pour la modélisation de divers plasmas a travers deux dispo-
sitifs différents. Le premier est accélérateur de I'Injecteur de Neutres rapides de type ITER (chapitre
2). Le second est le magnétron, que ce soit en régime continu (chapitre 3), en régime pulsé (chapitre
4) ou pour I’étude des spokes (chapitre 5).
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Chapitre 2

Accélérateur de I’'IdN

2.1 D'Injecteur de Neutres (IdN)

2.1.1 Le chauffage du plasma d’ITER

La température du plasma, confiné dans I’enceinte du tokamak par de puissants champs magnétiques,
doit étre de 'ordre de 100 millions de degrés Kelvin afin d’obtenir les conditions nécessaires a I’auto-
entretien des réactions de fusion nucléaire deutérium-tritium. La réalisation de celles-ci est une des
nombreuses problématiques du projet ITER. Plusieurs moyens de chauffage sont prévus dans le toka-
mak :

— Chauffage par courant induit,

— Chauffage par ondes électromagnétiques,

— Chauffage par injection de neutres rapides et transfert de quantité de mouvement.

Le plasma étant confiné par des champs magnétiques tres puissants, un courant induit est créé par les
bobines poloidales. Ce courant permet de chauffer le plasma a hauteur de 1keV soit environ 10 fois
moins que la valeur nécessaire. Le chauffage par ondes électromagnétiques n’est pas efficace pour chauf-
fer les ions du plasma. En effet, les électrons, plus mobiles, absorbent la majorité de ’énergie transmise
par ces ondes. La figure 2.1 montre les différents processus de gains et de pertes d’énergie a I'intérieur
du tokamak [67]. Le chauffage par les particules alpha, produits de la réaction de fusion nucléaire,
conduit a 'auto-entretien seulement a partir de 10keV, i.e., le chauffage est supérieur aux pertes du
systeme. Or les moyens de chauffage conventionnel (courant induit et ondes électromagnétiques) ne
sont efficaces que pour des températures inférieures a 1keV. La résistivité du plasma décroit avec la
température [67].

L’Injecteur de Neutres rapides permet de franchir le gap entre 1 et 10keV . Ce dispositif consiste
a injecter des particules neutres a une tres grande énergie 1MeV qui vont transférer leur énergie par
collisions au plasma [68]. Ces particules neutres sont choisies de maniére & correspondre au carburant
de la réaction de fusion nucléaire. Celles-ci doivent étre neutres a cause du champ magnétique du
tokamak. En effet, une particule chargée serait déviées avant méme d’entrer dans ’enceinte du tokamak.
Toutefois, I’élaboration d’un systeme efficace permettant d’obtenir un faisceau de particules neutres a
trés haute énergie est bien complexe.
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FIGURE 2.1 — Les différents moyens de chauffage du plasma du tokamak et leur efficacité, d’apres [67].

2.1.2 I'Injecteur de Neutres rapides

L’obtention de particules neutres a tres haute énergie ne peut se faire de maniere directe. Il faut
procéder en plusieurs étapes (figure 2.2) :

— Tonisation de I'hydrogeéne (ou isotope) par une source plasma (RF pour ITER) et forte disso-
ciation des molécules afin de former une forte densité d’atomes et de faciliter leur conversion
en H- (ou D7);

— Extraction des ions négatifs par un champ électrique relativement faible (2kV/mm) ;

— Accélération des particules ionisées jusqu’a 1’énergie souhaitée ;

— Neutralisation par collision avec un gaz;

— Nettoyage du faisceau des particules non-neutres par un champ électrostatique transverse au
faisceau.

La premiere étape consiste a créer les ions qui doivent étre accélérés. Dans le cas d’'ITER, les
particules sont du deutérium négatif. Pour ce faire, un plasma basse pression est créé par des bobines
radio-fréquence qui diffuse dans la chambre d’expansion ou la température électronique diminue for-
tement a cause d’une barriere magnétique pour préserver les D~. Afin d’augmenter la création d’ions
négatifs, du césium est déposé sur les parois de la chambre et de la grille plasma par laquelle les ions
négatifs sont extraits du plasma.

La deuxieme étape consiste précisément a extraire les ions négatifs précédemment créés, par un
champ électrique relativement faible. Ce champ est créé par deux grilles polarisées & des potentiels
différents. Ces grilles peuvent avoir des géométries plus ou moins complexes afin d’augmenter le courant
sortant de la source d’ions négatifs et d’améliorer la distribution spatiale de ces particules, notamment
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FI1GURE 2.2 — Illustration des différents composants de I'Injecteur de Neutres rapides d’ITER.

en ce qui concerne leur convergence. Cette étape est trés importante car elle est directement responsable
de la mise en forme du faisceau. De plus, 'extraction des ions négatifs s’accompagne de I'extraction
d’électrons en raison de leur charge identique, et ce malgré le filtre magnétique. Il est préférable de
n’extraire que les ions. En effet, la présence d’électrons diminue l'efficacité du systéme et augmente la
charge d’espace pouvant mener a une divergence du faisceau. Dans cette optique, un champ magnétique
créé par des aimants permanents appelé "filter field” permet de dévier une partie des électrons et ainsi
de diminuer la quantité extraite jusqu’a des courants inférieurs a ceux de D~. L’extraction a fait
I’objet d’un travail de thése au LPGP par S. Mochalskyy qui a permis le développement d’un nouveau
code 3D dédié, utilisant 'approche PIC-MCC (Particle-In-Cell Monte Carlo Collision), code nommé
ONIX (Orsay Negative Ion eXtraction)[57, 34].

Les particules sont ensuite accélérées par une ou plusieurs grilles d’accélérations placées a des
potentiels différents. Lors de cette troisieme étape, les électrons qui n’ont pas été filtrés par le champ
magnétique ("filter field”) sont également accélérés. Afin de diminuer les dommages causés par leurs
impacts sur les grilles d’accélération, un deuxieme champ magnétique créé par des aimants permanents
placés dans la grille d’extraction permet de les dévier sur la premiere grille d’accélération avant qu’ils
acquierent une énergie pouvant détériorer le dispositif. Le gaz neutre injecté dans la source se diffuse
a travers I'accélérateur car le pompage est placé apres celui-ci. Ainsi, les ions et les électrons peuvent
collisionner avec ce gaz résiduel et altérer la composition du faisceau.

La configuration de 'accélérateur de 'injecteur de neutres d’ITER choisie est composée de 2 grilles
permettant 'extraction, la grille plasma (PG pour Plasma Grid en anglais) et la grille dite d’extrac-
tion (EG pour Extraction Grid en anglais), ainsi que de 5 grilles d’accélération, chacune ayant 1280
apertures (orifices d’extractions) permettant aux particules de les traverser. Elle est appelée MAMuG
pour Multi-Aperture Multi-Grid. La seconde option, SINGAP Single-Gap Single Aperture, envisagée
proposait d’utiliser une seule grille d’accélération avec une seule fente. Cependant, la convergence du
faisceau apparailt meilleure en configuration MAMuG.

Une fois les ions négatifs accélérés, ceux-ci sont neutralisés par collisions avec une cible gazeuse
conduisant a I’épluchage de 1’électron en exces. Le rendement total de I'ldN dépend en grande partie
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FIGURE 2.3 — Fraction des especes présentes dans le neutraliseur en fonction de la densité linéique
[69].

du maximum d’efficacité de ce processus. C’est pourquoi, il a été choisi d’accélérer les ions négatifs et
non les ions positifs, alors que pour des énergies inférieures a 100keV les ions positifs sont utilisés [30].
En effet, la section efficace de neutralisation des ions négatifs est plus élevée a 1M eV que celle des ions
positifs. Le gaz utilisé pour I'ldN d’ITER sera du deutérium moléculaire Dy. Les principales réactions
faisant intervenir les ions négatifs sont le simple stripping (dépouillement) D~ + Dy — D° 4+ Do + e~
et le double stripping D~ + Dy — DV + Dy + 2e™.

La figure 2.3 montre la fraction relative des particules D, D° et Dt en fonction de la densité
linéique (densité fois unité de longueur). L’efficacité maximale théorique de neutralisation est d’en-
viron 55%, i.e., Paugmentation de la densité du gaz de deutérium ou de la longueur du neutraliseur
n’améliorera pas la quantité de neutres produits. Dans les deux cas, la réaction de double stripping
devient de plus en plus prépondérante.

Lors de cette étape, la charge d’espace du faisceau peut le rendre divergent et ainsi empécher une
injection correcte des neutres au coeur du tokamak. Cependant, les électrons, créés lors des réactions
de stripping et de double stripping, vont collisionner avec le gaz de deutérium moléculaire et créer
un plasma secondaire entre les plaques du neutraliseur dont la densité est d’un ordre de grandeur
supérieure a celle du faisceau. Ce plasma écrante efficacement la charge d’espace du faisceau, limitant
sa divergence.

La quatrieme et derniére étape consiste a extraire les particules chargées restantes du faisceau
(D~, D*, e, etc...). Un champ électrostatique orthogonal placé en sortie du neutraliseur est créé
entre deux plaques paralleles au faisceau et polarisé a 20kV, permettant de dévier et de collecter les
particules chargées positivement d’un coté et les particules chargées négativement de 'autre. Ces deux
dernieres étapes ont fait 'objet de travaux de la part de A. Lifschitz et de collaborateurs notamment
en développant et utilisant le code OBI (Orsay Beam Injection) [69].

De nombreux codes ont été développés et utilisés pour la modélisation de la source [34, 70, 71] ou
de laccélération [29, 72, 73, 31, 74, 75, 76]. Certains sont en deux dimensions et d’autres ne prennent
pas en compte l'effet de la charge d’espace.
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Quant aux modeles développés a Orsay, dans 1’équipe TMP-DS, ils sont tous en 3D et auto-
cohérents. Le travail proposé dans la suite du chapitre se consacre a 1’étude de I'accélérateur afin de
pouvoir faire le lien entre ’extraction et la neutralisation.

Les apertures des grilles sont considérées identiques. Ainsi, seule ’étude d’une unique aperture
est utile avec des conditions de frontiere périodiques. De fait, le résultat obtenu correspond a un
seul "petit faisceau” (beamlet en anglais) d’une grille 2D comportant un nombre infini de ”petits
faisceaux” dans les deux directions du plan des grilles. Notons que la grille I’'ITER comporte 1280
orifices qui transportent chacun un ”petit faisceau”. Le code 3D PIC-MCC ONAC (Orsay Negative
ion ACcelerator) a été développé dans cette theése et utilisé dans le but de décrire de maniere réaliste
(3D et cinétique) le transport du faisceau et la divergence en sortie.

2.2 Simulation de l’extraction d’ions négatifs (code ONIX)

Le code ONIX (Orsay Negative Ion eXtraction) a été développé au LPGP par Serhiy Mochalskyy
[57] pour la modélisation de la mise en forme et de lextraction d’un faisceau d’une source d’ions
négatifs. ONIX est un code particulaire a trois dimensions utilisant la méthode PIC décrite au chapitre
1 afin de tenir compte de la répulsion coulombienne des particules lors de leur extraction. La spécificité
d’ONIX est la prise en compte réaliste du champ magnétique, qui peut étre 2D ou 3D [57] et qui
conduit, de maniere auto-cohérente, a la formation du ménisque (isopotentielle nulle) c6té plasma,
devant laperture d’extraction de la grille plasma. Les résultats récents [77, 78] montrent que 1’origine
des ions négatifs (volume du plasma ou surface) influe de maniére essentielle sur la forme que prend
le ménisque et par conséquent la pervéance du faisceau naissant d’ions négatifs. Ces résultats sont
analysés ci-apres, pour deux configurations d’accélérateurs, SINGAP et MAMuG. Le traitement des
collisions est effectué par la méthode Monte Carlo décrite au chapitre précédent. ONIX peut prendre
en compte des géométries de grilles complexes.

La production d’ions négatifs est assurée par trois processus atomiques :

— Attachement dissociatif d’électron & partir de ’état vibrationnel excité des molécules Hs ou

Dy;
— Interaction des ions positifs avec la paroi de 'aperture ;
— Collisions du gaz neutre avec la paroi de 'aperture.

2.3 Modélisation de ’accélérateur d’ions négatifs de type SINGAP
(code ONACQC)

2.3.1 Parametres de modélisation - Accélérateur SINGAP

L’efficacité de transport d’un accélérateur de haute énergie pour l'injecteur de neutres rapides se
définie comme le ratio des courant d’ions sortant sur entrant, i.e. % Cette quantité doit étre la
plus élevée possible afin de minimiser les pertes d’énergies au niveau des grilles et aussi en termes
d’utilisation de I’énergie d’accélération. De plus, pour que les ions sortant de l'injecteur de neutres
parviennent dans le coeur du réacteur du tokamak, il faut au moins minimiser la divergence du faisceau

d’ions, i.e., 8 = arctan(lg“id?‘lll). Cette propriété est caractérisée par I’émittance qui se définie comme
aria
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FIGURE 2.4 — Géométrie d’une fente de l'accélérateur de I'Injecteur de Neutres de type SINGAP,
d’apres [36, 79]. Les dimensions indiquées sur ce schéma ne sont pas a ’échelle.

I’élipse de plus petite surface contenant 98% des particules du faisceau dans 'espace (x, 6;) (ou (y, 6y))
suivant la direction radiale considérée). Ces grandeurs dépendent des parametres de Iaccélérateur :
— la géométrie de 'accélérateur (grilles),
— les champs électriques et magnétiques,
— la pression résiduelle du gaz neutre,
— les parametres de la source plasma qui génere les ions négatifs.

2.3.1.1 La géométrie de 1’accélérateur SINGAP

La géométrie d’un accélérateur d’ions se rapporte a la taille, a la forme, & la position et a ’énergie
fournie aux particules, due aux tensions de polarisation des grilles d’accélérations. Ces parametres
sont primordiaux car ils déterminent la structure du champ électrique et donc la forme des lentilles
électrostatiques. La figure 2.4 détaille ces parametres pour le systeme SINGAP, proposé par le CEA
Cadarache [79].

Cet accélérateur est composé de quatre grilles d’accélération. Les deux premieres sont la grille
plasma (PG - Plasma Grid) et la grille d’extraction (EG - Extraction Grid). Fixée & 10V et a 2kV/,
respectivement, elles permettent d’extraire les particules et notamment les ions négatifs de la source.
La géométrie complexe de la grille plasma permet de diminuer les composantes radiales de la vitesse
des particules en diminuant la courbure des isopotentielles.

La troisieme grille est la grille d’accélération (AG - Acceleration Grid). Elle permet d’accélérer
jusqu’a un pallier le faisceau d’ions négatifs. Enfin, ces derniers acquierent leur énergie maximale
(384keV) grace a la derniere grille d’accélération (GG - Ground Grid). La distance entre AG et GG
est plus importante que les autres dimensions des grilles et vaut 350 mm. La dimension suivant les
deux composantes radiale de l'accélérateur est de 20 mm.
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FIGURE 2.5 — Illustration de la division en sous-domaines du parallélisme pour la modélisation de
Paccélérateur de type SINGAP.

2.3.1.2 Parameétres numériques
2.3.1.2.1 Maillage et particules

Pour la simulation de 'accélérateur de type SINGAP, le maillage est uniforme, i.e., le pas de maille
est constant. Le nombre de mailles sur les composantes radiales = et y est de 51 et de 401 dans la
direction axiale z. Le nombre total de noeuds vaut donc 1043001.

Le domaine de simulation est un parallélépipede rectangle de dimension (z,y, z) = (20mm, 20mm, 400mm,).
La taille d’une cellule est ainsi de 2057)’5m X QOgém X 4026’57” = 0.4mm x 0.4mm x lmm.

Un pas de temps de 30ps a été choisi pour satisfaire les criteres de stabilité.

Le poids des particules est de 10, i.e., une macro-particule représente 10 particules réelles. Les
particules modélisées pour l'accélérateur de type SINGAP sont des atomes d’hydrogene (masse lu.a.).
Pour le cas du deutérium, la masse est deux fois plus grande.

Pour les simulations de 'accélérateur de type SINGAP, ONAC a été exécuté sur 12 processeurs
en paralleles. Le domaine de simulation a été divisé selon la composante axiale comme indiqué sur la
figure 2.5.

2.3.1.2.2 Conditions aux frontieres

Le potentiel est fixé :

— sur le plan z = 2,4, par la derniere grille d’accélération.

— sur le plan z = 2, correspondant au plan d’entrée (Input Plane, figure 2.4), par les valeurs
fournies par le code ONIX, qui calcule d’'une maniére auto-cohérente la formation du ménisque
(section 2.2).

— au niveau des grilles d’accélérations par les valeurs correspondantes indiquées sur la figure 2.4.

Les grilles d’accélérations sont considérées absorbantes, i.e., toutes les particules qui les impactent
sont supprimées, contribuant au courant qui les traverse. De plus, la condition de bord sur les plans
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z=0,x=20mm, y =0 et y=20mm est périodique a la fois pour le potentiel et pour les particules,
correspondant & une grille matricielle composée des apertures comme celle présentée a la figure 2.4.

2.3.1.3 Champ magnétique

Surface: Magnetic flux density, x component [T] Max: 1.382
Arrow: Magnetic flux density Streamline: Magnetic flux density
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FIGURE 2.6 — Distribution du champ magnétique de I'accélérateur créé par des aimants permanents
dans l'accélérateur de type SINGAP

Le champ magnétique est créé par des aimants permanents placés dans la grille plasma et dans la
grille d’extraction, de telle fagon que les intensités soient paralleles. Celui-ci permet, dans un premier
temps, d’empécher la fuite importante des électrons de la source plasma et, dans un second temps, de
dévier les électrons co-extraits en méme temps que les ions négatifs et ainsi de diminuer leur impact
sur le fonctionnement de l'accélérateur. Il est pris en compte lors des calculs effectués par le code
ONIX pour la simulation de l’extraction d’ions négatifs de la source (section 2.3.1.4), mais pas pour
la modélisation de l'accélérateur, dans les résultats présentés ci-apres.

La figure 2.6 montre la distribution des deux différents champ magnétiques utilisés par le code
ONIX. Le premier (figure 2.6a) est un champ magnétique a une dimension, i.e., avec une seule com-
posante B, non nulle, avec un gradient selon la direction axiale. Ce champ magnétique 1D simplifié a
été utilisé pour la premiere simulation avec ONIX, appelée Run 1 ci-apres. La maximum de ce champ
est By = 450 Gauss pour z = 17mm. Le deuxieme champ magnétique est obtenu en 2D (figure 2.6b),
produit par deux barreaux d’aimants supposés infinis intégrés dans la grille d’extraction. La correction
de ce champ par les aimants de la grille plasma n’est pas prise en compte pour ces cas, appelés Run
2 et Run 3 ci-apres. Des détails sur la configuration et la position des aimants se trouvent dans [36].

2.3.1.4 Distribution des particules a I’entrée de ’accélérateur de type SINGAP

Trois différents cas ont été étudiés. Le premier prend en compte un champ magnétique 1D orienté
suivant un axe perpendiculaire a la direction du faisceau. Il s’agit donc d’un cas idéalisé mais présentant
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un gradient suivant ’axe du faisceau. Le champ magnétique réaliste & deux dimensions a été utilisé
pour les deux autres cas (Run 2 et 3). Cependant, dans le troisieme calcul montré dans ce manuscrit,
le potentiel de la grille d’extraction (EG) a été augmenté de 10% passant ainsi de 2kV a 2.2kV, tous
les autres parametres étant identiques.

La distribution dans ’espace des phases, en espace et en vitesse, des ions négatifs a six dimensions
au niveau du plan d’entrée de ’accélérateur a été calculée par le code ONIX pour ces trois cas. La figure
2.7 montre leurs diagrammes d’émittance (au centre, la distribution radiale; en bas, la divergence du
faisceau dans la direction radiale x ; & droite, la divergence du faisceau dans la direction radiale y).

Les trois distributions initiales sont tres semblables, bien que la configuration du filtre magnétique
soit différente, 1D ou 2D. L’effet du champ magnétique est plus important sur les électrons co-extraits
(ce résultat n’est pas montré). Pour les ions négatifs, il s’agit d'un disque de 7mm de rayon dont la
bordure est plus dense que le centre. Le centre est quasiment homogene dans les trois cas mais il est
légerement plus dense dans le premier (Run 1).

La bordure de la distribution radiale des ions négatifs de la figure 2.7a est plus dense vers les
y positifs que vers les y négatifs. Cette asymétrie est la conséquence du champ magnétique orienté
suivant x, qui dévie les particules vers les y croissants. L’effet du champ magnétique dans les deux
autres cas (Run 2 et 3) se manifeste également par le déplacement des disques vers les y positifs.

La divergence du faisceau d’ions négatifs (NI) a Uentrée de I'accélérateur varie, pour les trois cas,
entre —1.2rad et 1.2rad. Cela signifie que les vitesses radiale et axiale sont du méme ordre de grandeur.
Il faut noter que les parametres plasmas utilisés pour la source dans les calculs ONIX ont été choisis
de maniéere arbitraire, en s’appuyant sur les résultats de la source BATMAN [77], bien que différente
de celle utilisé a Cadarache. Ces parametres sont :

— la densité plasma n, = 10Y7m =3

— ne = 50%, ng- = 50%

— ng+ = 40%, ny+ = 40%, n+ = 20%

T, =1.5¢V, Tlff ey

— Ty+ =0.8eV, TH; = 0.1eV, TH; =0.1eV

— Ju-pc = 200A.m~2, la densité de courant de H~ convertie & la surface de la grille plasma

(PG) a partir de l'interaction de H et HT avec le C's prédéposé sur la PG.

Pour ces conditions, on constate que le menisque est fortement concave. Lorsque les composantes
radiales de la position sont négatives, la divergence est positive ¢.e., la vitesse radiale est positive et
inversement. Ainsi, le faisceau est convergent a l’entrée de 'accélérateur.

De plus, quelques asymétries sont présentes sur les figures de divergence en y.

2.3.1.5 Processus collisionnels inclus dans ONAC

La configuration de la source et 1'utilisation du césium permettent d’augmenter considérablement
la densité d’ions négatifs, mais avec des origines différentes comme le montre le résultat d’ONIX.
Les ions négatifs présents dans la zone centrale du faisceau correspondent au H™ rentrant dans la
constitution volumique du plasma, alors que les ions négatifs périphériques (sur-densité annulaire)
proviennent essentiellement de la conversion du H et HT & la surface césiée de la grille plasma. Ces
résultats d’ONIX ont été utilisés comme condition initiale pour ONAC.

Le code ONAC, comme indiqué avant, traite le transport des particules chargées a l'intérieur de
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FIGURE 2.8 — Densité du gaz de Dy le long de 'accélérateur de type SINGAP [79].

I’accélérateur, incluant les interactions de ces particules avec le gaz neutre résiduel. Quant au pompage
du gaz (Hz ou D) utilisé dans la source plasma, il est réalisé a travers les grilles. Ainsi, la densité
de gaz dans l'accélérateur diminue de la source (& gauche sur la figure 2.8) vers le caisson (a droite),
ot le vide résiduel atteint 10 %mbar. La figure 2.8 montre la répartition de la densité de gaz le long
de laccélérateur. A chaque grille d’accélération, la densité du gaz diminue avant d’étre rapidement
quasi nulle, c’est-a-dire avec des libres parcours moyens qui sont bien plus grands que la distance
inter-grilles. Les ions négatifs extraits de la source peuvent interagir avec ce gaz neutre.

Le tableau 2.1 recense tous les processus collisionnels pris en compte par le code ONAC. Ce sont
les processus majoritaires, i.e., ceux qui ont la fréquence de collision la plus élevée. Les réactions
cinétiques sont traitées par la méthode de Monte-Carlo (section 1.1.2).

2.3.2 Résultats ONAC - Accélérateur SINGAP

2.3.2.1 Propagation du faisceau d’ions négatifs a travers ’accélérateur de type SINGAP

La propagation du faisceau d’ions négatifs pour les trois cas étudiés est détaillée dans la figure 2.9.
La colonne de gauche représente la propagation dans les coordonnées (x, z) tandis que la colonne de
droite dans les coordonnées (y, z). La premiére ligne se réfere au cas 1, la deuxiéme au cas 2 et enfin
la troisieme au cas 3.

Dans tous les cas, le faisceau est symétrique par rapport a laxe centrale dans le plan (z,z).
Cependant, dans le plan (y, z) le faisceau est asymétrique. Ceci est du a la distribution initiale des
ions négatifs calculée par le code ONIX. A cause du champ magnétique, la répartition spatiale des
particules n’est pas symétrique. Cette asymétrie est propagée dans I’accélérateur, et est alors amplifiée.

Dans les trois cas, le faisceau d’ions négatifs converge vers un point focal situé entre la grille
d’extraction et la grille d’accélération. Dans le premier cas (premiere ligne - figure 2.9), le faisceau
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(f) Propagation du cas 3 dans les coordonnées (y, z).

FIGURE 2.9 — Propagation du faisceau d’ions négatifs & travers I'accélérateur de type SINGAP. La
colonne de gauche représente la propagation dans les coordonnées (z,z) tandis que la colonne de
droite dans les coordonnées (y, z). La premiere ligne se réfere au cas 1, la deuxieme au cas 2 et enfin
la troisieme au cas 3.
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TABLE 2.1 — Principaux processus collisionnels intervenant dans ’accélérateur et pris en compte par
le code ONAC

N° Processus Réaction Réference
Section Efficace
Collision Faisceau-Gaz
1 D™+ Dy — D+ Dy +e” ”Stripping” des IN par Do [81, 82]
D™+ Dy — DV + Dy +2e~ | "Double stripping” des IN par Do [81, 82]
3 | D"+ Dy— D +D™ +2e” Ionisation du Ds par les IN [81, 82]
Collision Faisceau-e~
4 D™ 4+e — DY +2e” ”Stripping” des IN par les e~ [83, 82]
Collision Gaz-e~
5 Dy +e” — DJ +2e” Ionisation du Dy par les e~ [83, 82

diverge légéerement apres la premiere grille d’accélération. Cependant, dans les autres cas, celui-ci
diverge des la fin de la grille d’extraction. Cette divergence entraine une interception de quelques ions
négatifs du faisceau par la grille d’accélération.

Au niveau de la derniere grille d’accélération (GG), le faisceau d’ions négatifs occupe entierement
I’aperture. Une partie des particules franchit les limites du domaine de simulation dans les directions
transverses z et y. Le faisceau en sortie de I'accélérateur est donc composé, a la fois, d’'une partie du
faisceau se propageant axialement et d’autres particules provenant des apertures situées aux alentours.
Rappelons que la derniere grille dans la configuration SINGAP est une large fente.

La figure 2.10 représente la densité du faisceau d’ions négatifs se propageant & travers une aperture
de laccélérateur de type SINGAP pour un état stationnaire dans le plan (x, z) en échelles linéaire et
logarithmique. Le faisceau d’ions négatifs n’est homogene ni le long de 'accélérateur ni radialement.
La répartition des particules dans 'accélérateur est due a la fois a leur distribution initiale lors de
leur extraction, au champ électrique créé par les grilles d’accélération, mais également a la répulsion
coulombienne et a la charge d’espace.

Le point de convergence du faisceau extrait est repérable par le pic de densité sur la figure 2.10.
Selon le cas étudié, celui-ci ne se situe pas au méme endroit. Dans le premier cas (Run 1), il se situe
entre la grille d’extraction et la grille d’accélération. Dans les deux autres cas (Run 2 et 3), le point
de convergence se situe au niveau de la grille d’extraction. La convergence du faisceau et la densité
associée sont bien plus élevées dans ces deux derniers cas.

Le transport du faisceau d’ions négatifs a travers l'accélérateur est completement différent suivant
le cas étudié. Dans le premier cas, le faisceau se divise en deux faisceaux a partir de z = 15¢m. La partie
centrale du faisceau (—4mm < x < 4mm) se propage quasiment en ligne droite suivant la direction
axiale. Elle est également plus dense et plus large que le reste des ions négatifs qui constituent un
faisceau annulaire divergent de moindre densité.

Dans le deuxieéme cas (Run 2), le faisceau occupe entierement l'espace de I'aperture a partir de
z = 10em alors que dans le troisieme cas (Run 3), le faisceau se divise en deux, a z = 5em, de fagon
analogue au cas 1, mais avec une divergence moindre du second faisceau circulaire.
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(d) Propagation du cas 2 dans les coordonnées (z, z) en
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(f) Propagation du cas 3 dans les coordonnées (z, z) en
échelle logarithmique.

FIGURE 2.10 — Densité d’ions négatifs dans un coupe transverse du faisceau se propageant a travers une
aperture de I'accélérateur de type SINGAP pour un état stationnaire. La colonne de gauche représente
la propagation dans les coordonnées (z, z) en échelle linéaire tandis que la colonne de droite en échelle
logarithmique. La premiere ligne se réfere au cas 1, la deuxiéme au cas 2 et enfin la troisieme au cas

3.
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2.3.2.2 Distribution radiale des ions négatifs en sortie de ’accélérateur de type SINGAP

La figure 2.11 montre les diagrammes d’émittance en sortie de I'accélérateur de type SINGAP pour
les trois cas étudiés. La figure centrale représente la distribution radiale de la densité de courant dans le
plan de sortie. Le cadre du bas montre la divergence du faisceau suivant la composante radiale z, i.e.,
arctan(‘v/—j) en fonction de z. Le cadre de droite, la divergence du faisceau suivant la composante radiale
y. Dans les trois cas, comme déja mentionné auparavant, le faisceau est symétrique dans la direction
x mais pas dans la direction y. Cette asymétrie garde la mémoire de l'effet du champ magnétique pris
en compte par le code ONIX.

Dans le premier cas, les ions négatifs en sortie de I'accélérateur occupent presque entierement tout
I'espace de l'aperture. Toutefois, un maximum de densité est observable (—2.5mm < x < 2.5mm,
—1mm < y < 4mm) & 150A.m~2. La divergence du faisceau est comprise entre —15mrad et 15mrad.
La divergence de la partie centrale du faisceau est elle comprise entre —5mrad et bmrad pour la
composante x et entre —1mrad et 9mrad pour la composante y. Les spécifications requises en terme
de divergence du faisceau en sortie de 'accélérateur pour ITER sont de =10mrad. En conséquence,
seule une partie des ions négatifs chauffera le plasma de fusion.

Dans le deuxieme cas, les ions négatifs sont répartis quasiment uniformément dans le plan de
sortie de 'accélérateur. Certaines zones sont toutefois moins denses que d’autres. L’effet du champ
magnétique, 2D dans ce cas, est tres peu visible. La divergence du faisceau est également comprise
entre —15mrad et 15mrad. Il n’y a, cependant, pas de surdensité dans la partie centrale.

Dans le troisieme cas, rappelons-le, calcul identique au cas précédent sauf pour le potentiel d’ex-
traction qui est supérieur de 10% (2.2kV), les ions négatifs sont répartis sur tout le plan de sortie.
Néanmoins, un maximum de densité est présent mais avec une valeur plus faible que dans le premier
cas (I¢2 ! = 150A.m~2, 1% 2 = 80A.m™?). Celui-ci est légérement dévié vers les y positifs par le
champ magnétique 2D. La divergence du faisceau est comprise entre —15mrad et 15mrad pour la
composante transverse = et entre —10mrad et 15mrad pour la composante transverse y. Cependant,
des zones de plus fortes densités peuvent étre observées sur les figures de divergence, notamment une
zone proche du centre de I'aperture avec une faible divergence et une autre sur les bords avec une
grande divergence.

2.3.3 Discussion

Le champ magnétique du premier cas étudié lors de la modélisation de 'accélérateur de type
SINGAP n’a qu’une seule composante B, non nulle avec un gradient axial (selon la direction z). Bien
que cette hypothese ne soit pas réaliste, cela permet de tester la cohérence du modele au regard des
résultats obtenus par les deux autres cas.

L’unique distinction entre les cas 2 et 3 est 'augmentation du potentiel de la grille d’extraction de
10% pour un méme champ magnétique 2D. Pourtant, la distribution radiale de la densité de courant
en sortie de 'accélérateur (figure 2.11) est completement différente. Dans le cas ou le potentiel est plus
faible (Run 2), les ions négatifs sont répartis quasi-uniformément sur le plan de sortie alors que dans
le cas ou le potentiel est plus élevé (Run 3), la distribution radiale de la densité de courant possede
un maximum au centre de 'aperture.

La figure 2.12 montre des mesures de distribution radiale de densité de courant effectuées a Cada-
rache sur un accélérateur de type SINGAP en Dy [36]. La principale différence entre les deux mesures
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FIGURE 2.11 — Diagrammes d’émittance des ions négatifs en sortie de I’accélérateur de type SINGAP
pour les trois cas étudiés. Au centre, la distribution radiale de la densité de courant. En bas, la diver-
gence du faisceau suivant la composante x. A droite, la divergence du faisceau suivant la composante

Y.
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FIGURE 2.12 — Mesures de densité de courant des ions négatifs en sortie de I'accélérateur pour deux
conditions expérimentales (8566 et 8567) effectuées a Cadarache [36].

est augmentation du potentiel d’extraction de 10% pour le tir 8567. Les ions négatifs ne sont pas
réparties de la méme maniere en sortie de 'accélérateur. Dans le premier cas, les ions sont focalisés
sur une seule tache tandis que dans le second cas, les ions forment un cercle avec une zone de plus
faible densité au centre.

Les résultats obtenus par la simulation de I'accélérateur effectuée par le code ONAC montrent
également une forte différence de distribution de sortie en fonction du potentiel d’extraction. La
meilleure focalisation a été obtenue pour un potentiel d’extraction plus élevé. Ainsi, qualitativement,
la modélisation de l'accélérateur de l'injecteur de neutres rapides de type SINGAP, tout comme les
résultats obtenus expérimentalement montrent que le transport du faisceau d’ions négatifs est tres
sensible aux conditions initiales imposées notamment en ce qui concerne le potentiel de la grille plasma
et de la grille d’extraction. Rappelons que les parametres plasmas utilisés pour la simulation ONIX,
qui génere les caractéristiques du faisceau d’entrée pour le code ONAC, ont été choisis arbitrairement.
Afin de pouvoir réaliser une comparaison quantitative, il est nécessaire d’avoir plus d’information sur
les parametres de la source plasma.

2.4 Modélisation de ’accélérateur d’ions négatifs de type MAMuG

2.4.1 Parametres de modélisation - Accélérateur MAMuG
2.4.1.1 La géométrie de 1’accélérateur MAMuG

Les dimensions des grilles et les valeurs des potentiels appliqués aux grilles d’accélération sont
issues du rapport [84]. La figure 2.13 représente une coupe en deux dimensions de l'accélérateur.
La géométrie de 'accélérateur de type ITER est plus complexe que celle de l'accélérateur de type
SINGAP. Elle est composée de sept grilles, une grille plasma, une grille d’extraction et cinq grilles
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FI1GURE 2.13 — Géométrie de I'accélérateur de I'Injecteur de Neutres de type MAMuG

d’accélération.

L’accélérateur de l'injecteur de neutres rapides de type MAMuG est composé de deux champs
magnétiques perpendiculaires. Le premier est appelé "filter field” B 7 et permet de filtrer les électrons
lors de l'extraction des ions négatifs de la source tandis que le deuxieme, le ”deflecting field” éd,
dévie les électrons restant, dans le faisceau avec les ions négatifs, sur la premiere grille avant qu’ils
n’acquierent une énergie trop importante et endommagent les autres grilles. Ces champs magnétiques
sont créés par des aimants permanents placés a l'intérieur des grilles dont la construction est une
prouesse technologique. La figure 2.14 montre la distribution du champ magnétique déflecteur en deux
dimensions. Son maximum est d’environ 0.87 et il varie suivant la position y et z des particules.

2.4.1.2 Parameétres numériques
2.4.1.2.1 Maillage et particules

La configuration des champs magnétiques brise la symétrie axiale de I’accélérateur. La modélisation
de I'accélérateur doit donc se faire en trois dimensions. De plus, les formes des grilles ne peuvent pas
étre correctement prises en compte par un maillage régulier. Ainsi, aux abords des grilles, un maillage
a pas variable a été implémenté et utilisé. Ailleurs, le pas de maille est constant.

Le nombre de noeuds sur les composantes radiales est de 51 et de 601 sur la direction axiale. Le
nombre total de nceuds est ainsi de 1563201. Le domaine de simulation est un parallélépipede rectangle
de dimension (z,y, z) = (20mm, 20mm, 600mm). La taille d’une cellule est donc de 20;87” X QOg'Sm X
Gogggm = 0.4mm x 0.4mm x 1lmm.

Un pas de temps de 1ps a été choisi pour satisfaire les criteres de stabilité.

Le poids des particules est de 10%, i.e., une macro-particule représente 10* particules réelles. Les
particules modélisées pour l'accélérateur de type MAMuG sont des atomes de deutérium (masse =
2u.a.).

Pour les simulations de I'accélérateur de type MAMuG, ONAC a été exécuté sur 24 processeurs

en parallele. Le domaine de simulation a été divisé selon la composante axiale comme indiqué sur la
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FIGURE 2.14 — Distribution du champ magnétique déflecteur (”deflecting field”) de 'accélérateur créé
par des aimants permanents
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FIGURE 2.15 — Hlustration de la division en sous-domaine du parallélisme pour la modélisation de
I'accélérateur de type MAMuG.
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FIGURE 2.16 — Profil axial de la densité du gaz de Dy le long de I’accélérateur, d’apres [84]

figure 2.15.

2.4.1.2.2 Les conditions aux frontiéres

La valeur du potentiel est fixée :
— sur le plan z = 0 & —1 MV par la grille rectangulaire située a gauche de 'accélérateur sur la
figure 2.13,

— sur le plan z = zp, 2 0V,

— au niveau des grilles d’accélération par leurs valeurs correspondantes.
En ce qui concerne les particules, toutes les grilles, ainsi que le plan z = 2,4, sont absorbants. De
plus, la condition de bord sur les plans x = 0, x = 20 mm, y = 0 et y = 20 mm est circulaire a
la fois pour le potentiel et pour les particules. La situation modélisée correspond de fait & une grille
matricielle 2D infinie d’apertures.

2.4.1.3 Les processus collisionnels

Le profil axial de la densité du gaz de D le long de 'accélérateur MAMuG est représenté sur la
figure 2.16. La densité de gaz diminue & chaque grille passant de 4.5 - 1012 m™3 & 0.5 - 10 m=3.

Le tableau 2.2 recense les réactions cinétiques prises en compte par le code ONAC pour la
modélisation de I'accélérateur MAMuG. Elles sont identiques & celles considérées dans le cadre de
la simulation de l'accélérateur SINGAP (section 2.3.1.5). La technique de collision nulle est utilisée
pour le traitement de ces processus collisionnels.

La dernieére colonne du tableau 2.2 rapporte la fréquence de collisions moyenne sur 1’ensemble de
Paccélérateur de chaque processus calculée par le code ONAC. Le processus collisionnel intervenant
le plus est la réaction de stripping du D~. L’ionisation du Dy par le D™, ainsi que la réaction de
double stripping, créent des ions positifs D; et DT qui vont étre accélérés vers la source, modifiant
la charge d’espace du faisceau et pouvant endommager la source. La réaction d’ionisation du Do par
des électrons produit également un ion positif, mais aussi un électron qui peut étre accéléré et ensuite
détériorer les grilles d’accélération. Enfin, la réaction de stripping des ions négatifs par les électrons
n’a aucune influence sur le comportement du faisceau, car tres rare.
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TABLE 2.2 — Principaux processus collisionnels intervenant dans ’accélérateur et pris en compte par

le code ONAC.

N° Processus Réaction Référence Fréquence de collision
Section Efficace (Hz) [Calculée]
Collision Faisceau-Gaz
1 | DO4+Dy— DY+ Dy+e Stripping des IN par Ds [81, 82] 4.95 % 1012
2 | D™+ Dy — DV + Dy +2e~ | Double stripping des IN par Do [81, 82] 2.60 x 101
3 | D+ Dy— D] +D™ +2e Tonisation du D5 par les IN [81, 82] 1.39 % 1012
Collision Faisceau-e~
4 D™ +e — D+ 2e Stripping des IN par les e™ [83, 82] 0
Collision Gaz-e~
5 Dy +e~ — DJ +2e” Ionisation du Dy par les e™ [83, 82] 8.17 * 107

2.4.1.4 Distribution des particules a I’entrée de 1’accélérateur
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F1GURE 2.17 — Distribution spatiale du faisceau dit ”idéal”, distribuée de maniére homogene sur un
disque de 5mm de rayon au niveau de la grille plasma (PG).

La distribution des particules a l'entrée de 'accélérateur est soit idéalisée soit issue des calculs
effectués par le code ONIX. La distribution spatiale du faisceau ”idéal”, représentée sur la figure
2.17, est homogene avec une vitesse radiale nulle. Les particules du faisceau idéal ont donc, a ’entrée
de laccélérateur, une vitesse uniquement axiale (dirigée suivant I'axe z). De plus ce faisceau est
parfaitement centré sur ’axe de la fente étudié et dont la coupe forme un disque de 5mm de rayon.
Ce faisceau est considéré comme idéal car il ne présente pas de disparités et a une émittance nulle, en
entrée. Les électrons et les ions négatifs ont la méme distribution.
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Le deuxieme faisceau considéré dans cette étude est calculé a partir du code ONIX [34, 57]. Les
distributions spatiales des électrons et des ions négatifs a I’entrée de l'accélérateur sont représentées
sur la figure 2.18. Les électrons (figure 2.18a) localisés vers le bas de la fente et légerement vers la
droite. De plus, les diagrammes d’émittances (f}—;” en fonction de x) 2.18a.b et 2.18a.c montrent que
le faisceau d’électrons est convergent suivant x et divergent suivant y. Cette distribution spatiale est
principalement due au filter field qui permet de retenir en partie les électrons dans la source. Les ions
négatifs (figure 2.18b) forment un anneau filamentaire. Le faisceau d’ions est hautement convergent
(figures 2.18b.b et 2.18b.c). Les ions extraits de la source proviennent majoritairement de la surface

de la grille plasma recouverte de césium. Les trajectoires courbes de leur extraction expliquent leur
forte convergence et la forme en anneau.
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Ficure 2.18 — Distributions spatiales du faisceau d’ions négatifs et d’électrons a l’entrée de
I’accélérateur calculées par le code ONIX.

Les résultats présentés dans la section suivante auront quatre conditions différentes :
— Cas Idéal sans collisions

Cas Idéal avec collisions

Cas ONIX sans collisions

Cas ONIX avec collisions

L’étude dans les cas sans collisions correspond a la propagation du faisceau dans le vide, i.e., avec au-
cune fuite du gaz de la source dans I'accélérateur. Le courant d’ions négatifs a I’entrée de 1’accélérateur
est égal a 31mA, ce qui correspond aux spécifications d’'ITER qui stipulent une production de 40A
d’ions négatifs par la source. Les ions produits sont supposés équitablement répartis entre les 1280
apertures des grilles plasma (PG). Le courant d’électrons est supposé égal au courant d’ions, i.e., a
chaque ion extrait, un électron rentre aussi dans ’accélérateur. Les résultats calculés par le code ONIX
indiquent une valeur tres similaire, i.e., un rapport proche de 1 entre la quantité d’ions négatifs et
d’électrons extraitent du plasma. Les différentes comparaisons nous renseigneront ainsi sur I'influence
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des collisions et de la distribution des particules a ’entrée de I'accélérateur sur le transport du faisceau
d’ions négatifs.

2.4.2 Résultats - Accélérateur MAMuG

2.4.2.1 Champ électrique dans le vide

(a) Potential (V) (p) Potential (V)
I - -960000 ! 10 -770000
-965000 (i ! -780000
-970000
-975000 5 -790000
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FI1GURE 2.19 — Coupe de la distribution du potentiel dans le vide calculée par ONAC pour deux types
de grilles. (a) : PG et EG. (b) : AGL.

Le premier résultat issue du code ONAC est la distribution du champ électrique obtenue dans
le vide. La figure 2.19 montre la distribution du potentiel dans une coupe au milieu de 'aperture
a y = Omm pour '’ensemble grille plasma - grille d’extraction et pour la grille d’accélération 1. Les
isopotentielles sont courbes au voisinage et a l'intérieur des différentes grilles tandis qu’elles sont
droites entre deux d’entre elles. Les isopotentielles rentrent dans les grilles, a travers les apertures.
Cette structure du potentiel crée des lentilles électrostatiques.

Les champs électriques radial et axial calculés a partir de cette distribution sont représentés sur
la figure 2.20 aux mémes endroits que pour le potentiel. Le champ électrique radial est plus fort au
niveau des pointes des grilles qu’au centre des fentes. Il est dirigé vers le centre des apertures a ’entrée
des grilles et vers 'extérieur a leurs sorties. Du fait de la charge négative des particules du faisceau,
celui-ci a tendance a diverger a I’entrée des grilles et a converger a leurs sorties.

Le champ électrique axial est plus fort entre deux grilles qu’a 'intérieur de celles-ci, ce qui donne
une vitesse axiale bien plus importante.

2.4.2.2 Courant d’ions négatifs en sortie de I’accélérateur

L’évolution du courant d’ions négatifs a la sortie de 'accélérateur de 'Injecteur de Neutres rapides
de type ITER en fonction du temps est représentée sur la figure 2.21 pour les quatre cas étudiés. Pour
le cas idéal sans collisions, le courant en sortie est égal au courant en entrée, i.e., la totalité des ions
négatifs est accélérée a 1MeV. Ainsi, aucun ion n’impacte les grilles. Pour le cas idéal avec collisions,
le courant en sortie est égal a 73% du courant en entrée. Les pertes des particules causées par les
collisions avec le gaz sont principalement dues aux réactions de stripping. La valeur obtenue est en
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FIGURE 2.20 — Coupe 2D de la distribution des champs électriques radiaux (F,) et axiaux (E,) dans
le vide calculée par ONAC pour deux types de grilles. (a) : E; - PG et EG. (b) : E; - AGL1. (¢) : E, -
PG et EC. (d) : E, - AGL.

trés bon accord avec celle trouvée par I'exploitation du code EAMCC [31]. Les collisions intervenant
dans l'accélérateur diminuent fortement lefficacité de I'IdN. Toutefois, certains ions négatifs sont
neutralisés a la fin de l'accélérateur et ont donc une énergie suffisante pour contribuer au chauffage
du plasma du tokamak.

Il y a en revanche plus de pertes dans le cas ou la distribution d’ONIX est utilisée. Le transport
des ions négatifs, détaillé dans la section 2.4.2.3, a travers I'accélérateur n’est pas optimal pour la
distribution calculée par ONIX. Toutefois, les conditions plasma, introduites dans ONIX et utilisées
dans ce calcul, correspondent aux estimations de 2013, alors que des calculs récents en étroite colla-
boration avec les expérimentateurs de IPP donnent des résultats plus fiables [78]. Ces calculs doivent
étre refaits avec les nouvelles propriétés du faisceau d’ions.
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FI1GURE 2.21 — Courant d’ions négatifs en sortie de 'accélérateur pour les différents cas étudiés : lignes
continues - cas idéal; tirets - cas ONIX; traits épais - sans collisions ; traits fins - avec collisions. Le
temp t = 0 us correspond a la premiere injection de particules sur le plan d’entrée.

2.4.2.3 Transport des ions négatifs a travers ’accélérateur
2.4.2.3.1 Propagation du faisceau d’ions négatifs

Le transport des ions négatifs a travers 'accélérateur est montré dans la figure 2.22 pour les quatre
cas étudiés. Afin de mieux observer la trajectoire des particules, seules celles situées a4 0.1 mm du centre
de la coupe ont été tracées.

Le transport des ions négatifs ne s’effectue pas de la méme maniére en x et en y. En effet, I'ob-
servation des figures 2.22.a et 2.22.a’ montre que le faisceau dévie de 'axe de I'accélérateur dans la
premiere direction tandis qu’il est parfaitement centré en y. Ce phénomene est da a la présence du
champ magnétique ”deflecting field” qui dévie fortement les électrons, mais qui affecte également la
trajectoire des ions négatifs.

Lors de la propagation du faisceau idéal dans le vide ou dans le gaz de Ds, les ions négatifs
commencent par diverger autour de la grille d’extraction puis se focalisent avec un décalage dans la
direction x. La divergence observée est due a la charge d’espace du faisceau ou répulsion coulombienne
qui fait éclater le faisceau. Le champ électrique a la sortie de la grille d’extraction fait converger le
faisceau. De plus, le faisceau est bien plus convergent lorsqu’il se propage dans le gaz. En effet, les
collisions avec Dy font diminuer la quantité d’ions négatifs tout en augmentant celle d’ions positifs et
neutres contribuant ainsi a la diminution de la charge d’espace. En revanche, comme I’a déja montré
les résultats de EAMCC [31], ces ions positifs sont fortement nuisibles au bon fonctionnement de la
source plasma.

La propagation du faisceau "réaliste” est completement différente de celle du faisceau idéal. Le
faisceau converge sur environ 20cm avant de diverger et d’impacter de maniére non-négligeable les
grilles d’accélération. En fin d’accélérateur le faisceau est composé d’une partie centrale entouré d’un
halo. Cet accélérateur n’est donc pas approprié pour accélérer le faisceau calculé par ONIX, tout au
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FIGURE 2.22 — Transport des ions négatifs a travers l'accélérateur pour les différents cas étudiés [85].
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moins pour la condition utilisée en 2013.

Des simulations 2D PIC réalisées par [86] pour un accélérateur a trois grilles ont montré que les
particules extraites de la région centrale du ménisque de la grille plasma sont correctement accélérées
alors que celles produites sur la face interne de la grille plasma recouverte de césium heurtent la
deuxieme et la derniere grille d’accélération. Ces ions négatifs sont sur-focalisés et dérivent d’un coté a
I’autre de 'accélérateur. Ces résultats sont similaires a ceux obtenus par ONAC puisque la distribution
d’ions négatifs a I’entrée de I’accélérateur calculée par ONIX provient majoritairement de la production
d’ions négatifs a la surface de la grille plasma.

2.4.2.3.2 Distribution radiale des ions négatifs en sortie de ’accélérateur

La figure 2.23 montre la distribution radiale de la densité de courant en sortie de I’accélérateur pour
les quatre cas étudiés précédemment ainsi que les diagrammes d’émittance qui indiquent la divergence
du faisceau.

En sortie de l'accélérateur, la distribution radiale du faisceau idéal se propageant dans le vide
(figure 2.23.A) est quasiment homogene en forme de disque avec une augmentation de la densité de
courant au bord. Les ions négatifs sont décalés vers les = positifs, ce qui est ici aussi la conséquence
du champ magnétique. Le faisceau est légerement divergent (inférieur a 5mrad) ce qui remplie les
spécifications d’ITER.

Le faisceau idéal se propageant dans le gaz de D est quasiment similaire & celui transporté dans le
vide. Il est, toutefois, moins large et moins divergent. Le bord du disque et son centre sont également
plus intenses.

Le tableau 2.3 répertorie toutes les valeurs de divergence et d’émittance des différents faisceaux a
la sortie de I'accélérateur. L’émittance a été calculée pour une fraction de 95% du faisceau.

TABLE 2.3 — Divergence RMS, émittance et courant en sortie de I'accélérateur.

‘ 0.:rrs(mrad) ‘ Oyravs(mrad) ‘ €z (mm.mrad) ‘ ey(mm.mrad) ‘ %% ‘

Faisceau Idéal dans le vide 0.6 2.1 57.2 49 100

Faisceau ONIX dans le vide 6.2 7.9 102.6 82.8 72.8
Faisceau Idéal dans le gaz de Dy 0.2 1 47.4 46.5 71
Faisceau ONIX dans le gaz de Do 7.4 9.1 94 75.9 51

2.4.2.4 Puissance déposée sur les éléments de 1’accélérateur

Les particules extraites de la source d’ions négatifs peuvent heurter les différentes composantes de
I’accélérateur, que ce soit voulu comme pour les électrons co-extraits ou a éviter notamment pour les
especes lourdes.

2.4.2.4.1 Puissance déposée sur les grilles de ’accélérateur par les espéces lourdes

La puissance maximale portée par un faisceau d’ions négatifs a travers l'accélérateur vaut 31.25 kW
par aperture (ce qui correspond au produit du courant initial 31.25 mA par I’énergie maximale acquise

56



CHAPITRE 2.

ACCELERATEUR DE L’IDN

j(Am?
1800
1600
1400
1200
1000
800
600
400
200

L
N W o~ O

.
b oAb

o
T

Divergence (mrad)

10 5 0 -5 -10
Divergence (mrad)

7 (A)

Ideal beam in vacuum

jam?
1800
1600
1400
1200
1000
800
600
400
200

o o
o o1
T T

o
T

Divergence(mrad)
[9,]

&
T

105 0 510
Divergence(mrad)

Q)
Ideal beam in D2

y (mm)

j(am?
3000

2500
2000
1500
1000
500

Divergence (mrad)
aohouom

N
=]

Divergence (mrad)

201510 5 0-5-10-1520
Divergence (mrad)

(B)

ONIX beam in vacuum

2015105 0-5-10-15-20 "
Divergence (mrad)

(D)
ONIX beam in D2

FiGURE 2.23 — Distribution radiale et diagramme d’émittance a la sortie de I'accélérateur pour les
différents cas étudiés([85]. (a) - distribution radiale de la densité de courant ; (b) diagramme d’émittance
en x; (¢) diagramme d’émittance en y.
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TABLE 2.4 — Puissance déposée sur les grilles de l'accélérateur par un seul faisceau (exprimée en
Watts). La colonne "Mur” indique la puissance déposée sur la source par le retour des ions positifs
vers la source.

’ Cas H Espéces\ Mur \ PG \ EG \AGl \ AG2 \ AG3‘ AG4 ‘ GG ‘

D~ 0 0 0 0 0 0 0 0
Ldéal DY 0 0 0 91 | 445 | 4 11.5 | 18.2
Dt 82.8 | <0.0210.1| 1.8 | 0.7 | 05 | <0.2 0
Dy 6164 | < 002|344 | 88 | 39 | 1.2 | <04 0
D~ 0 0 431 0 0 | 16.9 | 754.8 | 1949.1
ONIX DY 0 0 09 | 51 | 219 | 62.1 | 132.1 | 165.3
Dt 28.2 0 109 | 41 | 235|207 | 15 1.9
Dy 508.7 0 13.5 | 3.9 3 2 0.9 0

dans l'accélérateur 1 MeV'). Du fait des réactions collisionnelles dans I’accélérateur et notamment le
stripping des ions négatifs, la puissance en sortie de l'accélérateur pour la distribution idéale est
environ 27% inférieure (= 22.8 kW). Cependant, une partie des ions négatifs neutralisés a l'intérieur
de laccélérateur peut atteindre le tokamak sans étre ionisée. Ainsi, la puissance perdue est légerement
plus faible que 27%, mais leur énergie, pour ces DY, est inférieure & 1 MeV, correspondant au potentiel
local ot la neutralisation a lieu.

La puissance déposée par les différentes especes lourdes présentes sur les composants de I’accélérateur
est réportée dans le tableau 2.4 pour la distribution idéale et celle calculée par ONIX. La colonne ”Mur”
correspond aux particules entrant dans la source et provenant de ’accélérateur. Ce phénomene est
principalement du aux ions positifs créés par les réactions collisionnelles qui sont accélérés dans le sens
opposé a celui des ions négatifs. Pour le cas idéal la puissance déposée sur la source vaut 600 W pour
un courant de 2 mA de D—.

Pour le faisceau ONIX, la puissance déposée vers la source est légerement inférieure (= 500 W),
comme le courant de retour des ions positifs (1.68 mA). Cependant, la puissance déposée par les ions
négatifs sur les composants de l'accélérateur est largement supérieure. Presque 2.8 kW est déposé par
les ions négatifs sur les grilles d’accélérations dont 2 kW uniquement sur la derniere grille. Dans ce
cas de figure, le refroidissement de cette grille constituerai un probleme majeur pour la conception
de laccélérateur. Des travaux similaires en deux dimensions utilisant le code SLACCAD indiquent
également qu’une partie non négligeable des ions négatifs du halo heurte les grilles d’accélération.

2.4.2.4.2 Puissance déposée sur les grilles de ’accélérateur par les électrons

La figure 2.24 montre la position des électrons co-extraits a ’état stationnaire pour les deux
distributions étudiées dans le cas de la propagation dans le gaz Ds. Les électrons sont fortement
défléchis dans la direction = par le champ magnétique (”filter field”). Quelques électrons peuvent
revenir vers la source sans toutefois 'impacter. Tous les électrons heurtent la grille d’extraction (EG) et
plus particulierement le bas de ’aperture. La répartition spatiale de la puissance déposée est montrée
sur la figure 2.25. Pour le faisceau idéal, le puissance est répartie en forme de croissant avec un
maximum de 8 MW.m ™2 tandis que pour le faisceau ONIX, elle est concentrée sur une plus petite
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(b) Propagation des électrons co-extraits issus de la distribution calculée par ONIX dans Do

FIGURE 2.24 — Trajectoire des électrons a la sortie de la source pour la distribution idéale et réaliste.

zone avec un maximum de 70 MW.m ™2 soit dix fois plus que pour le cas idéal. Cette valeur est
également plus grande que le flux attendu sur le divertor I’ITER : 10 MW.m™2.

Le tableau 2.5 référence les valeurs de puissance déposée sur les différentes grilles d’accélération en
fonction de l'origine des électrons. Les électrons co-extraits heurtent uniquement la grille d’extraction,
i.e., ils ne contribuent pas au chauffage des grilles d’accélération. Cependant, les électrons créés par les
processus collisionnels déposent leur énergie principalement sur les grilles d’accélération. La puissance
déposée est également répartie sur ces cinqg grilles avec des valeurs variant de 200W a 350W par grille
pour les électrons "stripped”. La part des électrons créés par 'ionisation du Do est environ 4 — 5 fois
inférieure. Pour la distribution ONIX, la puissance déposée par les électrons est 30% moindre que pour
le cas idéal. La puissance déposée dans le cas idéal sur les composants de ’accélérateur est entierement

due aux électrons (1.7kW) tandis qu’elle est trois fois plus petite que la puissance déposée par les ions
dans le cas ONIX.
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FI1GURE 2.25 — Puissance déposée par unité de surface par les électrons co-extraits sur la grille EG
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FIGURE 2.26 — Courant des électrons en sortie de l'accélérateur pour les différents cas étudiés. Traits
épais - stripped électrons; traits fins - électrons secondaires (ionisation du Ds). Traits plein - distri-

bution idéale; traits pointillés - distribution ONIX.

La figure 2.26 montre le courant d’électrons créés par collisions a la sortie de ’accélérateur pour
le faisceau idéal et ONIX. Les valeurs obtenues dans le cas idéal et ONIX sont tres similaires pour les
électrons contrairement au courant d’ions négatifs. Les électrons sont majoritairement co-extraits ou
produits avant que les ions négatifs ne heurtent les parois.
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TABLE 2.5 — Puissance déposée par les électrons pour un faisceau (exprimée en Watts). Les électrons
secondaires sont produits par I'ionisation du D-.

| Cas | Especes [Mur | PG | EG | AGl | AG2 [ AG3 | AG4 | GG |
co-extracted e~ 0 < 0.01 | 3054 0 0 0 0 0
Idéal stripped e~ 0 0 5.12 | 276.7 | 268.9 | 328.5 | 255.6 | 236
secondary e~ 0 0 <01 | 149 | 428 | 78.2 72 74.9
co-extracted e~ 0 0 251.5 0 0 0 0 0
ONIX stripped e~ 0 0 4.1 225 | 219.2 | 218.3 | 192.2 | 185.5
secondary e~ 0 0 <0.05 | 11.1 | 324 | 36.5 | 54.7 54

2.4.2.5 Composition du plasma le long de ’accélérateur

Le processus collisionnels ayant le plus haut taux de réaction dans ’accélérateur est le stripping
des ions négatifs D~. La probabilité qu'un ion négatif perde un électron lors de son transport a
travers l'accélérateur est de 27% et d’environ 1% qu’il en perde 2 par double stripping. L’ionisation
des molécules du gaz (D3), produisant un D; et un e, est environ quatre fois moins fréquente que
la réaction de stripping (7%).

La figure 2.27 représente la densité linéaire des différentes especes présentes le long de I’accélérateur.
Il n’y pas d’électrons co-extraits a partir de la grille d’extraction. Au dela de cette derniere, la densité
linéaire de D~ est légerement plus grande pour le faisceau idéal que pour le faisceau d’ONIX. La méme
tendance peut étre observée pour les densités de DY, DT et D;r . Du fait que les neutres et les ions
positifs soient créés par des réactions cinétiques faisant intervenir les ions négatifs, plus la densité de
D~ est élevée plus les densités des neutres et des ions positifs le sont également. A cause d’une grande
perte d’ions négatifs par interception des grilles d’accélération pour le faisceau ONIX, la densité d’ions
négatifs, de neutres et d’ions positifs est plus faible.

La densité de charges positives (D7 et D; ) est bien plus faible que la densité de charges négatives
du faisceau D~. La densité de charges négatives totale (D™, €stripped €t esecondary) est deux fois plus
élevée que la densité de charges positives. La charge d’espace négative du faisceau n’est donc pas
écrantée par le plasma secondaire créé dans ’accélérateur car I'ionisation est tres faible. Pour rappel,
un écrantage efficace requiert une densité de plasma d’un ordre de grandeur supérieur a celui du
faisceau comme c’est le cas dans le neutraliseur du NBI [87].

2.4.3 Discussion

La plupart des simulations rapportées dans la littérature traite des faisceaux idéaux. Cependant, la
distribution "réaliste” a l’entrée de I'accélérateur calculée par ONIX est tres différente. La divergence
est plus grande (i) (= 1rad), i.e., les composantes axiales et radiales de la vitesse sont du méme ordre
de grandeur. Les particules sont réparties en forme d’anneau (ii); elles sont donc plus proches de la
grille plasma (iii) et le centre du faisceau est vide. La figure 2.28a montre la distribution radiale de la
densité de courant a 'entrée de 'accélérateur pour le faisceau idéal et ONIX. Cette répartition des ions
négatifs est due a leurs trajectoires incurvées (figure 2.29[57]) puisqu’ils sont d’abord accélérés vers la
source et ensuite vers 'aperture d’extraction par le champ électrique dans la région du ménisque.

Afin de mieux comprendre les effets de la distribution initiale du faisceau sur sa propagation, une
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le faisceau ONIX (trait fin) initiale angulaire et avec un courant total égal a celui
du faisceau idéal.

FIGURE 2.28 — Densité de courant radiale initiale.

distribution ”test” réunissant les propriétés des deux faisceaux a été étudiée. La vitesse radiale initiale
de cette distribution est nulle comme pour le faisceau idéal, mais les ions négatifs sont répartis en forme
d’anneau afin d’obtenir un faisceau creux similaire au faisceau ONIX. La densité de courant radiale
de cette distribution est tracée en trait épais sur la figure 2.28b (cas 3). La divergence, respectivement
I’émittance, en sortie de I'accélérateur de ce faisceau est Oryrs = d5mrad, Orars,y = Tmrad, respec-
tivement e, = 106.4mm.mrad, €, = 92.8mm.mrad. Les ions négatifs impactent les deux dernieres
grilles d’accélération (figure 2.30), mais moins que le faisceau ONIX méme si la composante initiale de
la vitesse de faisceau est uniquement axiale (dirigée suivant z). Cependant, le fait que ce faisceau test
soit creux comme le faisceau ONIX montre 'influence de la répulsion coulombienne sur la propagation
du faisceau parce que la routine de collisions a été désactivée, i.e., le faisceau est transporté dans le
vide.

Pour aller plus loin avec la compréhension de l'effet de la charge d’espace sur la propagation du
faisceau pour cette distribution test en forme d’anneau, ONAC a été exécuté sur trois cas test dont
les distributions initiales sont détaillées sur la figure 2.28b. La routine de collisions a été désactivée
comme pour le cas précédent et la charge d’espace, i.e., la répulsion coulombienne, n’est pas prise en
compte. Le résultat de la propagation du faisceau est tracé sur la figure 2.31. La charge d’espace a
deux effets. Le premier est de ralentir la convergence du faisceau. La comparaison entre les figures 2.30
et 2.31 montre que le plan de focalisation est déplacé vers la sortie de l'accélérateur lorsque la charge
d’espace est prise en compte. Le second effet est la création d’un halo induit par la charge d’espace
(figure 2.30). Ce halo n’est pas présent sur la figure 2.31 pour les trois cas étudiés. La charge d’espace
augmente donc la divergence du faisceau.

L’efficacité de la propagation du faisceau a travers 'accélérateur en terme de courant d’ions négatifs
en sortie de 'accélérateur est hautement déterminée par ’extraction et la configuration du champ
électromagnétique autour des grilles plasma et d’extraction. Le transport des ions négatifs est tres
sensible aux conditions initiales et notamment a la distribution radiale en espace et en vitesse. L’op-
tique de l'accélérateur de l'injecteur de neutres de type ITER est bien définie pour un faisceau avec
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FIGURE 2.29 — Trajectoire de l'extraction des ions négatifs produit par la paroi césiée de la grille
plasma. (a) : paroi interne conique; (b) : paroi plane. La direction x correspond, ici, a l'axe du
faisceau.

(a) ring-shaped beam in vacuum x-z (b) ring-shaped beam in vacuum y-z
U U e U U

F1GURE 2.30 — Propagation du faisceau dans le vide en tenant compte de la charge d’espace. Seules
les particules situées a moins de 0.1mm du plan central sont tracées. (a) : vue de coté dans le plan
(x,z). (b) : vue du dessus dans le plan (y, z).
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(a) Ring-shaped beam (no space charge) x-z (b) Ring-shaped beam (no space charge) y-z
7 U T el L 10 U U U

F1cURE 2.31 — Propagation des faisceaux tests dans le vide sans tenir compte de la répulsion Coulom-
bienne. Seules les particules situées & moins de 0.1mm du plan central sont tracées. (a) : vue de coté
dans le plan (z, z). (b) : vue du dessus dans le plan (y, z).

un profil de densité radial uniforme sur toutes les fentes d’extraction, mais peu appropriée pour un
faisceau en forme d’anneau comme cela semble étre le cas. La comparaison entre les figures 2.30a et
2.31 montre sans aucun doute le fort effet de la charge d’espace sur le transport des ions négatifs et
cela doit étre pris en compte dans toutes les simulations ”réalistes”.

Pour étudier les effets de la charge d’espace positive D;r sur la propagation du faisceau de D™, les
processus collisionnels menant & la création de D5 (réaction 3 et 5, tableau 2.2) ont été désactivés. La
charge d’espace est prise en compte, mais créée uniquement par les ions négatifs et les électrons. La
propagation de ce faisceau est représentée sur la figure 2.32. Les valeurs de divergence et d’émittance,
calculées pour ce faisceau idéal particulier sont : Orys. = 6.8mrad, Opvs, = 1.2mrad et €, =
89.9mm.mrad, €, = 41.7Tmm.mrad. Ces résultats sont & comparer avec ceux rapportés dans le tableau
2.3. Le faisceau est clairement plus divergent dans le cas ou il n’y a pas d’ions positifs. Toutefois, ce
faisceau est plus convergent que dans le cas ONIX. La valeur de I’émittance dans la coupe transversale
x est plus grande que celle calculée pour le faisceau idéal en prenant en compte la charge d’espace
positive et presque aussi importante que pour le faisceau ONIX. En ce qui concerne ¢, le D;r n’a
aucun effet significatif sur la propagation du faisceau idéal. Ces résultats peuvent étre expliqués par
leffet du champ magnétique déflecteur (By, figure 2.13), plus important pres de la grille d’extraction.
En D’absence de charges positives, la répulsion coulombienne pousse davantage les ions négatifs vers
la grille d’extraction menant a une plus grande déflection des ions dans le plan (z, z). Les réactions
cinétiques et les effets de la charge d’espace doivent étre pris en compte pour modéliser correctement
la propagation du faisceau d’ions négatifs.
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(a) Ideal beam in D2 x-z (b) Ideal beam in D2 y-z

10 L T | N VR ¥ 10 L | VR |

FIGURE 2.32 — Propagation du faisceau idéal dans le vide sans tenir compte de la charge d’espace
positive D; . Seules les particules situées a moins de 0.1mm du plan central sont tracées. (a) : vue de
coté dans le plan (z,z). (b) : vue du dessus dans le plan (y, z).

kol Résumé kol

L’injecteur de neutres rapides est un élément clé pour assurer le chauffage du plasma de la chambre
du tokamak et I’obtention des conditions nécessaires aux réactions de fusion nucléaire. Il doit permettre
d’injecter des particules neutres & haute énergie (1MeV') au coeur du plasma de fusion. Pour obtenir
de telles particules, il faut les ioniser, puis les accélérer et enfin les neutraliser. Le travail présenté
dans ce manuscrit s’est concentré sur la partie concernant 'accélération & haute énergie (~ 1MeV')
qui exige I'emploi des ions négatifs.

La méthode de modélisation plasma PIC (Particle-In-Cell) a été implémentée avec succes dans
le code ONAC (Orsay Negative ion ACcelerator) pour la simulation du transport & trois dimensions
d’un faisceau d’ions négatifs (hydrogene ou deutérium). Deux configurations d’accélérateur ont été
étudiée : SINGAP et MAMuG. L’algorithme PIC permet notamment de prendre en compte les effets
induits par la charge d’espace qui influence la trajectoire des particules et la convergence du faisceau.
I1 a été couplé avec une méthode de collision nulle (approche Monte Carlo) pour la prise en compte de
la cinétique réactionnelle en volume. De plus, il a été parallélisé afin de diminuer le temps de calcul.

La propagation du faisceau est notamment dépendante de la distribution initiale des particules,
dans ’espace des positions et des vitesses, a ’entrée de I'accélérateur. La distribution initiale des ions
négatifs et des électrons est déterminée par le processus d’extraction. Ce processus a été modélisé par
S. Mochalskyy [57] & l'aide du code ONIX (Orsay Negative Ion eXtraction).

La modélisation du transport d’un faisceau d’ions négatifs a travers 'accélérateur de type SINGAP
a été effectuée pour trois distributions initiales différentes calculées par le code ONIX. Le premier cas
comporte un champ magnétique simplifié (1D), contrairement aux deux autres ot le champ magnétique
est 2D. Le potentiel d’extraction est 10% plus élevé dans le troisiéme cas par rapport au second. Les
résultats obtenus pour les deux derniers cas sont tres différents malgré le faible changement appliqué.
Au moins qualitativement, cette différence a également été observée expérimentalement.

L’accélérateur de type MAMuG a également été étudié pour une premiere distribution initiale dite
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”idéale” et une seconde calculée par le code ONIX. La propagation de ces deux distributions a été
effectuée a la fois dans le vide et dans un gaz résiduel de deutérium moléculaire. Pour le cas ”idéal”
et dans le gaz de Do, 71% des ions négatifs sortent de I’accélérateur avec une énergie de 1MeV contre
seulement 51% pour le cas ONIX. De plus, la divergence du faisceau en sortie de l’accélérateur est
plus élevée dans le cas ONIX et supérieure aux spécifications requises pour ITER. Ces différences
s’expliquent principalement par la forme ”en anneau” du faisceau ONIX ainsi que de son importante
convergence initiale.

Afin d’exploiter au plein potentiel ces modeles numériques 3D (ONIX et ONAC), il est absolument
nécessaire d’avoir une tres bonne connaissance des parametres plasma (composition en ions positifs,
électronégativité, température et densité des particules chargées ainsi que le taux de conversion en
ions négatifs a la surface césiée) devant la grille plasma. Ces parametres peuvent étre fournis par un
autre modele, de préférence 3D, de la source plasma ou par un ensemble de diagnostics poussés du
plasma [78].
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Chapitre 3

Décharge magnétron en régime continu

Le magnétron [15, 16] est & l'origine une décharge maintenue a basse pression (~ 1Pa) grace a un
piege magnétique et qui est devenu un procédé industriel permettant le dépot de couche mince par
pulvérisation cathodique. Le champ magnétique permet de créer une région d’ionisation plus intense
[88, 89]. Le taux de dépot est ainsi plus élevé en comparaison avec les autres procédés de dépot physique
en phase vapeur. Bien que ce procédé soit utilisé industriellement depuis plusieurs décennies et qu’il
ait connu de nombreux développements, la compréhension des phénomenes élémentaires qui gouverne
ce plasma magnétisé est encore un domaine fertile pour la recherche [90]. Les ions positifs créés par
un plasma de décharge pratiquement non-magnétisés sont accélérés vers la cathode d’ou ils arrachent
les atomes de la surface qui se déposent ensuite sur I’anode. La différence de potentiels entre les deux
électrodes est d’environ 300V en décharge continue. Le plasma est créé dans un gaz rare ou réactif.
L’étude présentée ici concerne le cas d'un gaz rare. L’émission secondaire, i.e., émission d’un électron
a la surface cathodique due au bombardement ionique permet I’auto-entretien de la décharge.

3.1 Parametres de la décharge magnétron

3.1.1 Géométrie

La figure 3.1 montre la configuration du magnétron étudié. Les électrodes, distantes de 25mm
et larges de 40mm (20mm jusqu’au plan de symétrie), ont une forme rectangulaire. Leur longueur
est considérée comme infinie, correspondant au dispositif dont la longueur est beaucoup plus grande
que la largeur modélisée avec des conditions de frontiere cycliques. De cette maniere, les problemes
liés a la courbure du piege magnétique en bout de cathode sont négligés. Ainsi, le plasma est supposé
homogene le long de la direction y. Le magnétron possede également un plan de symétrie en son centre.
Le plasma est donc modélisé uniquement sur un c6té du magnétron et sur un plan perpendiculaire
au plan de symétrie (en bleu, figure 3.1). Les particules (électrons et ions) sont projetées sur le plan
de calcul. Cette approximation décrit correctement le plasma au milieu de la cathode, ou le champ
magnétique présente seulement deux composantes qui sont dans le plan de calcul.

Afin de réduire le temps de calcul, tout en modélisant correctement le comportement du plasma,
et du fait de la non-homogénéité du plasma dans le plan 2D, un maillage non-uniforme est ici utilisé.
Les mailles sont plus resserrées au niveau de la zone d’érosion et plus larges ailleurs, choisies en accord
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FIGURE 3.1 — Schéma du magnétron indiquant le plan de simulation (bleu) et le circuit électrique
extérieur.

avec la longueur de Debye locale dans le plasma.

3.1.2 Configuration du champ magnétique
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FIGURE 3.2 — Carte du champ magnétique créé par des aimants permanents dans le magnétron.

Le champ magnétique est créé par des aimants permanents placés derriere la cathode. Le premier
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est placé sous le plan de symétrie tandis que le second est placé au bord de I’électrode. La figure
3.2 montre la distribution du champ magnétique. Ce champ magnétique a été obtenu par un calcul
magnétostatique avec la bibliotheque COMSOL multiphysics [91].

Le champ magnétique est tres fort proche des aimants (x = Omm et = 20mm) ou il peut
atteindre 0.127 et quasiment nul proche de I'anode. Donc le piege magnétique présente un tres fort
gradient en s’éloignant de la cathode. De plus, il est parallele & la cathode (B, ~ 0.087) sur une
région étroite de la cathode qui est d’avantage érodée, nommeée ”race-track”, et perpendiculaire sur les

bords. Les électrons sont essentiellement confinés par le champ magnétique au niveau de cette piste
d’érosion.

3.1.3 Cinétique de volume

Rappelons que ces calculs ont été réalisés en gaz rare, ici I’Argon. Comme la statistique est moins
bonne en PIC par rapport au Monte-Carlo (section 1.3), une cinétique simplifiée a été implémentée
dans ce code. Trois réactions cinétiques sont prises en compte dans la simulation du plasma :

— Tl'ionisation du gaz par les électrons : e~ + Ar — Ar™ + 2~

— les collisions élastiques entre le gaz et les électrons : e~ + Ar — e~ 4+ Ar

— Dexcitation du gaz par les électrons : e~ + Ar — e~ + Ar*

Ce dernier processus est générique et représentatif de ’ensemble des niveaux d’excitations, car il
est caractérisé par la somme des sections efficaces d’excitations de tous les niveaux supérieurs ou

métastables d’Argon. Les sections efficaces de ces processus collisionnels sont issues de [92] et tracées
sur la figure 3.3.
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FIGURE 3.3 — Section efficace des processus collisionnels pris en compte dans la modélisation du plasma
magnétron.

Les processus collisionnels sont modélisés par la technique de collision nulle (section 1.1.2). Tou-
tefois, les réactions prises en compte induisent un changement important de 1’énergie des particules
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FIGURE 3.4 — Illustration des angles de déviations apres collision.

impliquées, notamment lors de I'ionisation du gaz, ainsi qu’une modification de leurs directions. Lors-
qu'une réaction se produit (ionisation, collision élastique ou excitation), I'angle de déviation apres
collision de ’électron incident 6 est calculé par cos(f) = Mrzﬂ ou E; est I’énergie de ’électron
incident avant collision et r un nombre aléatoire entre 0 et 1. Le second angle ¢ (figure 3.4) peut
varier de 0 a 27. Lors d’une réaction d’ionisation, la direction de I’électron secondaire créé est isotrope
(section 1.1.5).

Lors d’une collision élastique, les énergies des particules sont conservées. Seule l'orientation des
vecteurs vitesses change. Dans le cas de la réaction d’excitation, une énergie de 11.5¢V, correspondant
a I’énergie seuil, est retirée a ’électron incident. Cette énergie correspond a celle transférée a ’électron
qui passe sur un niveau d’énergie excité lors de ce processus avant d’étre ré-émise sous forme de photon.
L’énergie seuil nécessaire pour arracher un électron a un atome d’Argon vaut 15.76eV. L’énergie
restante, E; — 15.76 est répartie entre 1’électron incident, 1’électron secondaire et I’ion. Du fait de la
différence de masses entre les atomes d’Argon et les électrons, l'ion est créé au repos sans vitesse
initiale. L’énergie de 1’électron secondaire nouvellement créé lors de l'ionisation est calculée par :
E, = 1.5 x 8.7tan(r x arctan(Z5=2576)) o1 7 est un nombre aléatoire compris entre 0 et 1. L’énergie

2x8.7
de I’électron incident apres collision est donc obtenue par E! = E; — 15.76 — Ej.

3.1.4 Emission secondaire et réflexion électronique aux surfaces

En fonction de la composition des surfaces anodiques et cathodiques, le bombardement ionique peut
induire plus ou moins facilement ’émission d’un électron. Ce phénomene est appelé émission secondaire
induite par bombardement ionique. Elle permet d’entretenir le plasma en courant continu. De méme,
des électrons secondaires peuvent étre émis (ou ré-émis) lors de I'impact des électrons énergétiques.

: 9 hrn : _ + 94 P 4 : _

Les coefficients d’émission secondaire (Ces = e_, . /Ar} .. ) et de "réflexion” électronique (Cr. =
_ _ . . , : , ), ..

€re—emis/ Cincident) Varient en fonction du métal qui compose les électrodes et de ’énergie incidente. Ils

71



CHAPITRE 3. DECHARGE MAGNETRON EN REGIME CONTINU

Anode

Plan de symétrie

Plus de noeuds

Cathode

F1cURE 3.5 — Illustration du maillage utilisé pour la modélisation du plasma magnétron. Le nombre
de nceuds est plus important proche de la cathode (z = 0) et au race-track (x ~ 9.5 mm).

seront, sauf indication contraire, égaux a : Ces = 0.1 et Ce = 0.5.

Numériquement, pour décider si un électron doit étre émis ou ré-émis, un nombre aléatoire compris
en 0 et 1 est tiré. Si un ion impacte la cathode et si ce nombre est plus petit que Ce; alors il y a émission
secondaire, 'ion est toujours absorbé par la cathode et rentre dans le circuit électrique (I, ), et aucun
électron n’est libéré vers le plasma dans le cas contraire. Si un électron impacte la cathode et si le
nombre aléatoire est plus petit que C,., alors il y a ré-émission de I’électron. Dans le cas contraire,
I’électron est supprimé et contribue au courant (avec un signe opposé au courant ionique). Lors de
I’émission secondaire, I’électron possede, sauf indication contraire, une énergie égale a 6eV. Sa position
initiale & sa création est égale a celle de I'ion et son vecteur vitesse est orienté de maniere isotrope. La
réflexion électronique est calculée de maniere balistique et sans variation d’énergie.

3.1.5 Parametres numériques du code OMAPIC
Ce code numérique a été nommé OMAPIC pour Orsay MAgnétron Particle-In-Cell.

3.1.5.1 Maillage et particules

Le maillage servant a la modélisation PIC du plasma magnétron comporte 128 nceuds dans la
direction radiale (z) et 720 dans la direction axiale (z). Toutefois, celui-ci n’est pas homogene. 11 y
a plus de neeuds & proximité de la cathode (z proche de zéro) et au race-track (r = 9.5mm) comme
indiqué sur la figure 3.5. Le nombre de noeuds total est de 92160. La dimension d’une maille varie
entre 100 et 200um dans la direction radiale et entre 15 et 50um dans la direction axiale.

Le pas de temps choisi est de 1ps = 10725 pour satisfaire aux criteres de stabilité.
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FiGURE 3.6 — Illustration de la division en sous-domaine pour la parallélisme de la modélisation du
magnétron. La dimension des sous-domaines varie mais le nombre de noeud par CPU reste constant.

Les particules modélisées sont des ions d’Argon et des électrons. Le poids initial d’une macro-
particule vaut 10*. Il peut augmenter ou diminuer en fonction de la variation du nombre de macro-
particules. Ainsi, si le nombre de macro-particules est supérieur & une valeur seuil, alors le poids des
particules conservées dans la simulation augmente et une partie des macro-particules est supprimée
de maniere aléatoire et de facon a préserver la densité locale du plasma. Ceci s’avere particulierement
efficace lorsque la densité du plasma est importante afin de ne pas augmenter le temps de calcul.

Les modélisations du plasma magnétron ont été effectuées sur 24 processeurs en parallele. Le
domaine de simulation a été divisé en 24 parties selon la direction axiale (figure 3.6). Due a la non-
homogénéité du maillage, la taille de ces domaines varie mais le nombre de nceuds est constant.

3.1.5.2 Conditions de bords

Les conditions aux bords sont définies pour les quatre frontieres :

— POUT 2 = Zmqy- Le potentiel est fixé & 0V'. Les ions qui franchissent cette frontiere sont supprimés
tandis que les électrons peuvent également étre ré-émis (section 3.1.4).

— DPOUr z = Zpyin. Le potentiel sur la cathode est défini par la condition de circuit (section 3.1.6).
Les ions qui franchissent cette frontiere sont supprimés, mais peuvent également ré-émettre un
électron par le processus d’émission secondaire (section 3.1.4). Les électrons sont soit supprimés
soit ré-émis, en fonction de leur énergie.

— pour T = Imin. Cette axe est un axe de symétrie. Le Laplacien de ’équation de Poisson a
été modifié pour le prendre en compte. A une dimension, cela donne AV; = 2%319;2% car Vi
et V;_1 ont la méme valeur. Les particules qui franchissent cette frontiere sont réfléchies de

maniere spéculaire.
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Zanode

7
— pOUr T = Iy, Le potentiel est fixé par la loi : V(2) = Viathode <M> . Pour z = 0,

V(0) = Veathode €6 POUT 2 = Zgnodes Veathode = OV. Les particules qui franchissent cette frontiere
sont supprimées.
Les conditions de bords sur le potentiel et les particules sont ainsi consistantes sur toutes les frontieres
du domaine étudié.

3.1.6 Condition de circuit extérieur

Les électrodes du magnétron sont reliés a un circuit externe simplifié (figure 3.1). L’anode est reliée
a la masse tandis que la cathode est alimentée par un générateur continu a travers une résistance.
Ainsi plus le courant d’ions augmente a la cathode, plus la tension baisse a la surface de la cathode.
Cette tension est calculée par :

chath = Vgene — R x (Iion X (1 + Ces) - Ielec X (1 - Cre)) (3-1)

ol Vgene est la tension fournie par le générateur, R la valeur de la résistance, I;,, le courant d’ions a la
cathode, C; le coefficient d’émission secondaire & la cathode (probabilité qu’un ion arrache un électron
a la cathode), I e, le courant d’électrons a la cathode et C,. le coefficient de réflexion électronique a la
cathode (probabilité qu’un électron absorbée par la cathode soit ré-émis). La résistance vaut R = 1k{2
dans les résultats présentés.

3.2 Caractéristiques du plasma magnétron en régime continu

Les résultats obtenus en régime continu (ou DC, Direct Current) sont présentés en état stationnaire.
Les évolutions temporelles du courant a la cathode et du nombre total de particules nous renseignent
sur ’obtention de ce dernier.

3.2.1 Convergence - Evolution du courant cathodique

La figure 3.7 montre la tension appliquée aux bornes du générateur (constante et égale & —250V),
et les évolutions de la tension et du courant de décharge a la cathode obtenues par le modele décrit
dans la section précédente. La tension appliquée reste inchangée au cours du temps puisque la décharge
est en régime DC. Cependant, le courant total (Iyor = Lion(1l + Ces) — Leiectron(1 — Cre)) décroit. Par
conséquent, la tension a la cathode augmente en valeur absolue.

Les valeurs de courant et de tension a la cathode convergent vers un état stationnaire autour de
t = 24us. Toutefois, des fluctuations, autour des valeurs de convergence, persistent. Celles-ci sont
dues au nombre limité de macro-particules pour décrire le comportement du plasma et surtout a leurs
répartitions non-uniformes dans les mailles, mais aussi dans le domaine de simulation comme nous le
verrons dans la section suivante.

3.2.2 Distribution spatiale des densités électronique et ionique

La figure 3.8 montre les distributions des électrons et des ions a 1’état stationnaire. La majorité
des particules est située en face du race-track a x = 9.5mm. La plasma est composé de deux zones :
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FIGURE 3.7 — Evolutions du courant cathodique et de la tension en fonction du temps obtenues avec
le modele PIC-MCC pendant la phase transitoire vers la convergence.
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FIGURE 3.8 — Distribution des électrons et des ions a 1’état stationnaire, dans un plasma magnétron

continu, par le code OMAPIC.
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FIGURE 3.9 — Distribution instantanée a I’état stationnaire de la charge d’espace (n; —n.) qui intervient
dans le terme source de I’équation de Poisson. En bleu, les zones ou les électrons sont majoritaires et
en jaune et rouge, les zones ou les ions sont dominants.

— une zone d’ionisation proche de la cathode ou la densité plasma est la plus forte.
— une zone de diffusion, plus large avec une densité plus faible, éloignée de la cathode, située dans
la région ou le piege magnétique devient inefficace.
La densité d’ions et d’électrons est comparable. Cependant, il y a plus d’ions que d’électrons proche
de la cathode, ce qui indique bien la position de la gaine cathodique.

La figure 3.9 montre la distribution de la densité de charge nette p = n; — n.. La valeur maximale
est de 2.5mC.m 3. La zone d’ionisation présente quelques fluctuations qui sont plus importantes que
dans la zone de diffusion. Le plasma est globalement quasi-neutre, comme attendu. On observe aussi
une non-uniformité de I’épaisseur de la gaine et la position de la piste d’érosion (r = 9.5mm, z = 0).

3.2.3 Etude du potentiel et du champ électrique

La figure 3.10 montre la distribution du potentiel dans la décharge magnétron a ’état stationnaire.
Le potentiel varie de maniere trés importante proche de la cathode et présente un plateau dans la
zone de diffusion. La figure 3.11a montre le profil axial du potentiel & I’état stationnaire au niveau du
race-track (x = 9.5mm). La courbe de potentiel se divise en quatre parties :
— La gaine 0 < z < lmm. Le potentiel augmente tres rapidement. C’est dans cette partie que les
particules vont acquérir ’essentiel de leur énergie cinétique.
— La pré-gaine 1 < z < 10mm. Le potentiel augmente moins rapidement. Dans cette partie, les
particules continuent d’acquérir de 1’énergie, mais proportionnellement moins.
— La zone de diffusion. Le potentiel ne varie plus. Il est 1égerement positif.
— La gaine anodique. Le potentiel de I’anode est fixé a 0V. En conséquence la courbe décroit.
Ces résultats peuvent également étre observés sur la figure 3.11b qui montre la variation du champ
électrique axial E, en fonction de z. L’intensité de E, est plus forte dans la gaine, comme attendu, et
pouvant atteindre en face de la piste d’érosion un valeur E7%* = 70kV.m~!. Elle est suivie d’un léger
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F1GURE 3.10 — Distribution du potentiel obtenue pour un magnétron DC a I’état stationnaire a 1’aide
du code OMAPIC.
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plateau, dans la zone de plus forte ionisation (1 < z < 4mm) avec un champ soutenu E = E 5— Clest

dans cette zone que la dérive E A B est dominante (chapitre 5). Apres l'ionisation continue dans la
lueur négative, mais le champ décroit vers zéro (z = 12mm). Cette position marque la lisiere entre la
zone d’ionisation et la région de diffusion (z > 12mm et E, = 0V.m™1).
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FIGURE 3.11 — Profil axial du potentiel et du champ électrique axial E, en face du race-track (r =
9.5mm).

La figure 3.12 montre la distribution des champs électriques axial E, et radial FE, a I’état station-
naire. Le champ électrique radial est beaucoup plus faible que le champ électrique axial. Le champ
électrique radial est positif & droite de la zone d’ionisation et négatif a gauche. Ce changement de signe
fait basculer les électrons de gauche a droite le long des lignes de champ magnétique. Leur énergie est
maximale dans la région de champ nul (au dessus du race-track) qui est la zone de forte ionisation. I
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FIGURE 3.12 — Distribution du champ électrique radial E, (a) et axial E, (b).

est quasi-nul dans la zone de diffusion. Le champ électrique axial est tres fort proche de la cathode et
particulierement autour du race-track et quasi-nul ailleurs.

3.2.4 Fonction de distribution en énergie
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F1GURE 3.13 — Fonction de distribution en énergie. En rouge les ions du plasma - en vert les électrons
du plasma. L’axe des ordonnées est en échelle logarithmique. (a) : 0 < £ < 250, (b) : 0 < E < 30

Les fonctions de distribution en énergie des ions et des électrons sont montrées sur la figure 3.13.
Les particules ont majoritairement des basses énergies. La fonction de distribution des ions chute
rapidement jusqu’a 30eV puis est quasi-constante jusqu’a 180eV avant de chuter brutalement. La
distribution des ions du plasma est, quant a elle, uniformément répartie entre 30eV et 180eV, contrai-
rement aux suppositions faites souvent par les expérimentateurs que 1’énergie des ions est celle de
chath-

La fonction de distribution en énergie des électrons est composée de deux distributions de Boltz-
mann de température électronique T} = 0.9eV et T2 = 17.2eV. La figure 3.14 montre la fonction de
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F1GURE 3.14 — Fonction de distribution des électrons en énergie pour deux zones différentes. En rouge,
la zone d’ionisation (0 < z < 10mm) et en vert, la zone de diffusion (10 < z < 25mm).

distribution des électrons pour la zone d’ionisation (z < 10mm) et la zone de diffusion (z > 10mm).
Les électrons a basse énergie ' < 3.1eV sont plus nombreux dans la zone de diffusion que dans la
zone d’ionisation. De plus, la fonction de distribution des électrons de la zone d’ionisation est presque
constante entre 150 et 220eV .

L’énergie moyenne de ’ensemble des ions vaut (E 4.+ = 18.6eV tandis que celle des électrons
vaut (E,-)P¢ = 8.2¢V. Cependant, les énergies moyennes des électrons et des ions de la zone d’ioni-
sation et de la zone de diffusion sont trés différentes :

>DC

(E )8 =41.5eV
g = 0.44eV
¢ =15.2eV
(E,-)PS =3.1eV

(3.2)

Ainsi, ’énergie moyenne des électrons dans la zone d’ionisation est légérement inférieure a 1’énergie
d’ionisation (E = 15.76eV). Cependant, la majeure partie des électrons peuvent ioniser les atomes
d’Argon. Les électrons de la zone de diffusion ont une énergie bien plus faible. Le taux d’ionisation
est donc moins élevé dans cette région. Les ions de la zone de diffusion sont tres peu mobile, car leur
énergie est bien inférieure a leV.

La chute de plusieurs ordres de grandeurs de la fonction de distribution en énergie des ions proches
de 'anode entre 0 et 20eV est mesurée expérimentalement dans [93]. Cependant, un pic & 2eV non
obtenu par le code, y est présent.

Kk Résumé Kk

La méthode PIC-MCC a été implémentée avec succes pour la modélisation du comportement du
plasma d’un magnétron en régime continu. Un maillage non-uniforme a été utilisé afin de décrire
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avec précision les caractéristiques du plasma tout en diminuant le temps de calcul nécessaire. Un
champ magnétique complexe a été intégré ainsi que trois processus réactionnels. Une condition de
circuit simple a été imposée sur la cathode. L’émission secondaire, nécessaire a ’auto-entretien de la
décharge, ainsi que la réflexion électronique ont été prises en compte.

L’obtention d’un état stationnaire, i.e., lorsque les courants électronique et ionique a la cathode
sont constants, nécessite un temps de simulation tres important. En effet, 24us soit 24 millions de pas
de temps ont été nécessaires, ce qui correspond & plus d’un mois de temps de calcul sur 24 CPUs.

Le potentiel a la cathode dépend du courant ionique et électronique a cause de la condition de
circuit imposée. A Détat stationnaire, le potentiel vaut —228V et le courant ionique 0.11A4.

La densité de particules (électrons et ions) est plus élevée a proximité de la cathode (z < 10mm)
et en face de la piste d’érosion. Les ions sont majoritaires trés proche de la cathode (z < 1mm). Cette
distribution de particules influe fortement sur la forme du potentiel et du champ électrique. En effet,
le potentiel augmente tres fortement a proximité de la cathode avant d’étre quasiment constant puis
de devenir nul & ’anode. En conséquence, le champ électrique axial F, est tres élevé proche de la
cathode et presque nulle dans la zone de diffusion.

La distribution du potentiel et du champ électrique ainsi que la forme du champ magnétique influent
grandement sur les fonctions de distribution en énergie. Lorsque tous les électrons sont considérés, ceux-
ci possédent deux températures électroniques T} = 0.9V et T2 = 17.2¢V. Cependant, la fonction de
distribution en énergie des électrons se situant dans la zone d’ionisation ne peut pas étre décomposée
en deux maxwelliennes. Celle-ci posséde un maximum autour de 3.1eV et une énergie moyenne treés
proche de I’énergie d’ionisation, soit 15.2eV .
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Chapitre 4

Magnetron HiPIMS

Bien que le magnétron en régime continu soit largement utilisé pour le dépot de couches minces, ce
procédé ne permet pas de controler ou d’améliorer la qualité des films déposés. Des techniques, dépot
physique en phase vapeur ionisée [94] (IPVD - Ionized Physical Vapour Deposition), plus récentes,
consistent a ioniser le métal pulvérisé par un deuxieme plasma situé entre la cathode et le substrat.
Ainsi, le flux et la direction de ces ions peuvent étre controlés en appliquant une tension au substrat.

Depuis le milieu des années 1990, le régime HiPIMS [95, 96, 19, 97] (High Power Impulse Magnetron
Sputtering) s’ajoute aux techniques d’IPVD. Cette méthode consiste a créer un plasma a tres haute
densité (108 — 1019m=3) [98, 99], en régime impulsionnel alors qu’en continu la densité est plus faible
de deux décades (10*® —10'7m =3 [100]). Le plasma ainsi créé devant la cathode va ioniser une fraction
du métal pulvérisé.

L’augmentation de la densité du plasma est accomplie par ’application d’une tension plus im-
portante a la cathode. Cependant, afin d’éviter la formation d’arcs électriques, la tension est pulsée.
L’inconvénient principal est que cela réduit le temps de "travail”, i.e., le temps pendant lequel la
pulvérisation et donc le dépdt a lieu. La vitesse de dépot s’en retrouve ainsi réduite. Toutefois, cette
méthode permet d’obtenir un haut degré d’ionisation du métal pulvérisé (5 —70%[19, 101, 102] contre
moins de 10%[103] en régime continu), et des propriétés de couches uniques.

Les parametres numériques de la modélisation du magnétron en régime HiPIMS sont identiques a
ceux de la modélisation du magnétron en régime continu. La géométrie, la configuration du champ
magnétique, la cinétique de volume, les coefficients d’émission secondaire et de réflexion électronique,
le nombre de maille et les conditions aux bords sont inchangés. Toutefois, le poids des particules,
initialement & 10%, varie énormément entre le début et la fin de I'impulsion (facteur 20). De plus,
contrairement au régime continu, la tension appliquée a la cathode change au cours de l'impulsion
(détails dans les sections suivantes).
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FIGURE 4.1 — Evolution de la tension appliquée a la cathode en fonction du temps au cours de
I'impulsion, avec la phase de pré-ionisation (¢t < 0.5us) et de post-décharge (t > 4.5us).

4.1 Modélisation d’une impulsion haute puissance avec pré-ionisation

4.1.1 Forme de 'impulsion

L’impulsion étudiée est détaillée sur la figure 4.1. La durée totale de 'impulsion est de 4us pour
une simulation de 6.5us. Elle est composée :

— d’une pré-ionisation de 0.5bus a —250V.

— d’une impulsion avec trois phases :

— d’une rampe de —250V a —600V d’une durée de 1us.
— d’un plateau a —600V de 2us.
— d’une deuxieme rampe de —600V a OV en 1us.

— d’une phase de post-décharge (ou afterglow) de 2us.

Du fait de la durée des simulations, il n’est pas possible de réaliser des modélisations d’impulsions
de longues durées (Expérimentalement, la durée des impulsions est souvent supérieure a 50us). Le
calcul d’une courte impulsion (~ 6us) dure environ deux semaines sur 24 CPUs.

Il est & rappeler que la cathode est soumise & une condition de circuit extérieur (figure 3.1) dont
la valeur de la résistance est 1kS2.

4.1.2 Evolution du courant

La figure 4.2 montre les évolutions de la tension et du courant calculées a la cathode. Le courant
a la cathode est quasiment constant lors de la phase de pré-ionisation. Ceci correspond a la décharge
DC modélisée au chapitre 3. Le courant augmente ensuite sensiblement durant la microseconde de
la premiere rampe. Cette augmentation est ensuite ralentie pendant le plateau a —600V. Enfin, le
courant chute brutalement lors de la seconde rampe et modérément pendant la phase d’afterglow.

L’augmentation du courant a la cathode au cours de I'impulsion est attendue car les ions y sont
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FIGURE 4.2 — Evolution du courant, de la tension appliquée et de la tension a la cathode en fonction
du temps au cours de I'impulsion. Condition initiale utilisée aux bornes du circuit de décharge.

attirés par le potentiel beaucoup plus négatif de la cathode, que dans le cas DC (plus du double).
D’autre part, plus la tension y est négative, plus les électrons sont accélérés dans la gaine et donc
leur efficacité d’ionisation augmente. Ainsi, la densité ionique augmente elle aussi, ce qui engendre par
conséquent un renforcement du courant a la cathode.

Toutefois, une augmentation du courant a la cathode entraine une diminution de la tension du fait
de la condition de circuit imposée. Ainsi, la tension appliquée par le générateur d’impulsions differe
(en rouge, figure 4.2) de la tension a la cathode (en vert). Plus le courant augmente, plus la tension
a la cathode diminue. Ce phénomeéne contrebalance celui décrit plus haut. Ceci explique en partie la
raison de la limitation de la croissance du courant ou tout au moins du changement de la pente de la
courbe du courant.

Un phénomene étonnant est mis en évidence par le modele lors de la fin de I'impulsion. La tension
a la cathode est légeérement positive au début de la post-décharge. A cet instant, le courant est positif
et la tension appliquée est nulle. De ce fait la tension a la cathode est positive. L’inertie des ions
participe a ce phénomene. En effet, du fait de leur plus grande inertie comparée aux électrons, les ions
conservent plus longtemps leur vitesse apres la diminution de la tension a la cathode et contribuent
donc a la tenue du courant.

Durant la post-décharge, le courant diminue lentement avec un temps caractéristique = = 0.7us. De
plus, I’énergie des ions et des électrons est suffisamment petite pour que des processus de recombinaison
alent lieu. Cependant, ceux-ci sont négligés dans la simulation. Ainsi, & partir d’un certain temps apres
la fin de I'impulsion, le plasma de la post-décharge n’est pas correctement décrit. C’est pourquoi,
I’afterglow s’arréte deux microsecondes apres la fin de 'impulsion, dans cette simulation.
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4.1.3 Evolution de la densité plasma

Les évolutions de la distribution spatiale des particules du plasma, les ions et les électrons, en
fonction du temps (& chaque demi-mircoseconde) sont montrées sur la figure 4.3. La densité des ions
et des électrons augmente jusqu’a 3.5us avant de diminuer brutalement, correspondant a la coupure
de la tension sur la cathode. Son évolution est tres similaire a celle du courant calculée a la cathode
(figure 4.2). De plus, la densité a la fin de l'afterglow est inférieure a celle de la pré-ionisation, comme
le courant.

En augmentant la tension appliquée, ’énergie des électrons augmente et donc la fréquence d’ioni-
sation s’accroit. Le nombre d’électrons et d’ions devient donc de plus en plus grand. Par conséquent, la
densité plasma augmente. Puis, a la fin de 'impulsion, la tension appliquée et ’énergie des particules
diminuent, engendrant une baisse de ’ionisation et de la densité. Comme la recombinaison en volume
des particules chargées (électrons et ions) n’est pas prise en compte dans ce modele, la diminution de
la densité pendant la post-décharge est due seulement a la diffusion du plasma aux parois, y compris
a la cathode.

Le maximum de densité se situe toujours a proximité de la cathode et autour du race-rack
(x = 9.5mm) qui correspond au maximum de l'intensité de la composante parallele a la cathode
du champ magnétique et perpendiculaire au champ électrique. Les électrons sont piégés par ce champ.
L’ionisation a majoritairement lieu dans cette zone. La densité des particules dans la zone de diffusion
augmente également lors de I'impulsion.

Avant Dafterglow, il y a peu d’électrons trés proches (en dehors du race-track) de la cathode
contrairement aux ions. Du fait de la chute de la tension (en valeur absolue) au début de I'afterglow,
les électrons sont moins repoussés par la cathode.

Pendant 'afterglow, le plasma se divise en deux. La premiere partie est proche de la cathode et en
face du race-track. Elle est le résultat de la distribution spatiale des particules pendant 'impulsion.
Les électrons restent piégés par le champ magnétique. Il faut un temps relativement long (> 1us) pour
que les électrons se dé-confinent. La deuxieme partie du plasma se situe dans la zone de diffusion.

Afin de faciliter la lecture, la figure 4.4 montre les évolutions de la densité des particules et de
la charge d’espace en fonction du temps et suivant un axe perpendiculaire & la cathode en face du
race-track (x = 9.5mm). La densité d’ions est toujours supérieure a celle des électrons a proximité
de la cathode. Par conséquent, la densité de charge y est toujours positive. Au contraire, elle est
pratiquement nulle dans la zone de diffusion.

Les densités des particules augmentent au cours de 'impulsion tout comme la densité de charge.
Le maximum est atteint pour ¢t = 3.5us. Lors de I'afterglow, ces densités diminuent.

Au cours de I'impulsion, les pics de densité s’éloignent de la cathode. Du fait de I'augmentation
en valeur absolue du potentiel, les électrons sont repoussés plus loin de la cathode. En conséquence,
la zone d’ionisation s’étale. Les ions sont créés a une plus grande distance de 1’électrode.

Les courbes de la figure 4.4 sont grandement fluctuantes malgré 'utilisation de la méthode de
projection au troisieme ordre (64 plus proches voisins, section 1.1.1.1). Ceci provient du nombre limité
de macro-particules décrivant le comportement du plasma.
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FIGURE 4.4 — Evolutions des profils axiaux de la densité d’ions et d’électrons ainsi que de la densité
de charge (p) en fonction du temps pour x = 9.5mm, correspondant a la position du race-track.

4.1.4 Evolutions du potentiel et du champ électrique axial

La figure 4.5 montre I’évolution du potentiel V' et du champ électrique axial E, en fonction du
temps et de la distance a la cathode pour x = 9.5mm, correspondant a la position du race-track.
Le potentiel a la cathode, z = Omm, diminue au cours de l'impulsion avant d’augmenter devenant
supérieur a 0V au début de l'afterglow comme décrit dans la section 4.1.2. En conséquence, le champ
électrique axial, F,, s’intensifie jusqu’a t = 3.5us puis s’atténue au dela.

La position de la fin de la pré-gaine (V' = 0V') ne varie pas lors de la diminution du potentiel.
Cependant, la gaine, zone ou le potentiel augmente fortement en valeur absolue, s’élargit au cours
de l'impulsion. Le champ électrique est donc plus intense et atteint une valeur nulle plus loin de la
cathode.

Dans la zone de diffusion, le potentiel est quasiment nul pendant 'impulsion et autour de 50V lors
de la phase d’afterglow. Il est créé par la charge d’espace positive qui devient dominante dans tout le
volume du plasma et qui atteste d’une diffusion préférentielle et rapide des électrons du plasma vers
les électrodes. Le champ électrique y est toujours presque nul. L’énergie des ions et des électrons varie
tres peu dans cette zone.

Le potentiel dans la zone de diffusion est légerement supérieur pendant l'afterglow par rapport a
sa valeur lors de I'impulsion. En conséquence le champ électrique & I’anode est plus élevé (et positif).
Les ions sont accélérés vers la cathode tandis que les électrons y sont repoussés.

De plus, lors de I'afterglow, une double gaine se crée au niveau de la cathode. Celle-ci a tendance
a disparaitre a la fin de 'afterglow. Les ions restent piégés dans le creux de potentiel.
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FIGURE 4.5 — Evolutions des profils axiaux du potentiel et du champ électrique axial en fonction du
temps pour z = 9.5mm, correspondant & la position du race-track.

La chute du potentiel en valeur absolue a la cathode et dans la zone de diffusion est tres lente lors
de lafterglow.

4.1.5 Evolution des fonctions de distribution en énergie

La figure 4.6 montre les évolutions des fonctions de distribution en énergie des ions et des électrons
au cours du temps, sur I’ensemble du volume de la décharge. L’énergie maximale des particules aug-
mente au cours de 'impulsion jusqu’a 600eV, valeur correspondant au maximum du potentiel (en
valeur absolue) appliquée & la cathode avant de diminuer lors de Pafterglow. Toutefois, I’énergie maxi-
male des ions est supérieure a celle des électrons.

Le nombre de particules, i.e., la surface sous la courbe, augmente au cours de I'impulsion puis
diminiue lors de l'afterglow. En effet, le taux d’ionisation augmente lorsque la tension appliquée est
plus élevée.

L’énergie la plus probable des ions, i.e., maximum de la fonction de distribution en énergie, est tres
faible (inférieure & 1eV'). Les ions sont uniformément réparties entre 150 et 600eV lors de I'impulsion.
Cependant, les ions les plus proches de la cathodes sont les plus énergétiques.

Lors de I'impulsion, la fonction de distribution en énergie des électrons présente deux droites.
L’échelle des ordonnées étant logarithmique, ces deux droites représentent des populations d’électrons
maxwelliennes, chacune avec une température électronique différente. La température électronique de
la premiere droite reste presque constante au cours de 'impulsion tandis que celle de la seconde droite
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FIGURE 4.6 — Evolutions des fonctions de distribution en énergie des ions (rouge) et des électrons
(vert) de I’ensemble du volume au cours du temps pour chaque demi-microseconde.

augmente.
La fonction de distribution en énergie des électrons présente un maximum aux alentours de leV.
Ce maximum est également observé expérimentalement [104, 105].

4.2 Modélisation d’une double impulsion

L’inconvénient majeur du régime pulsé, bien que sa qualité soit meilleure qu’en régime en courant
continu, est la moindre vitesse de dépot. En effet, la tension appliquée a la cathode est nulle pendant la
majorité de la durée entre deux impulsions. Ainsi, I’énergie moyenne des électrons et donc la fréquence
d’ionisation y est plus faible. Le nombre d’atomes arrachés a la surface de la cathode est lui aussi moins
important.

Une solution envisagée et expérimentée a I’heure actuelle est 1'utilisation de séquences d’impul-
sions, technique du multi-impulsion [54]. L’idée consiste & découper une impulsion d’une durée 7 en n
impulsions d'une durée environ égale a = avec un temps d’arrét du méme ordre de grandeur. La figure
4.7 montre la division d’une impulsion en plusieurs.

4.2.1 Evolution du courant en double impulsion

La figure 4.8 montre les évolutions du courant, de la tension appliquée et de la tension & la cathode
au cours des deux impulsions successives telles qu’elles ont été mesurées sur une cathode plane de 2”
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FIGURE 4.8 — Evolution du courant, de la tension appliquée et de la tension a la cathode en fonction
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du temps au cours d’une double impulsion [54].
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et calculées par le code OHIPIC (Orsay Hlgh density PIC) développé dans cette these. La tension
appliquée a la cathode lors de la premiére impulsion (0 < ¢ < 6.5us) est la méme que lors de 'impulsion
étudiée a la section précédente. La deuxieme impulsion peut se décomposer de la maniere suivante :

— Croissance de la tension en valeur absolue de 0 a —600V en 1us.

— Plateau lors duquel la tension reste constante a —600V de 1us.

— Décroissance de la tension en valeur absolue de —600 a OV en 1us.

— Afterglow de 2.5us lors duquel la tension reste a 0V.

La séquence modélisée correspond a une double impulsion. La seconde impulsion est donc identique
a la premiere, les deux étant espacées de 2us a V = 0V. La différence réside dans le fait que la
premieére commence par une pré-ionisation tandis que la seconde démarre apres un court afterglow.
La distribution initiale des particules n’est, a priori, pas la méme au début de la seconde impulsion
qu’au début de la premiere.

Ainsi, I’évolution du courant et donc de la tension a la cathode durant la premiere impulsion sont
identiques a I'impulsion décrite dans la section 4.1.2. Lors de la seconde impulsion, le courant augmente
brutalement pendant 1.5us (6.5 < t < 8us) avec une pente plus raide que pour la premieére impulsion
pour atteindre une valeur supérieure a la premiere, pour la méme valeur de tension a la cathode.
Toujours comme dans la premiére impulsion, pendant le second plateau haute tension (—600V') sur
la cathode, la pente correspondant a la croissance du courant diminue, mais elle plus raide que pour
la premiere impulsion, jusqu’a t = 9.5us. Ensuite le courant diminue rapidement pendant la phase de
décroissance du potentiel appliquée avant de ralentir durant ’afterglow. Le potentiel & la cathode est
presque toujours égal au potentiel appliquée excepté pendant la phase du ”plateau” ou il est supérieur
d’une vingtaine de volts a ce dernier a cause de la condition de circuit imposée a la cathode. De plus,
le potentiel a la cathode est 1égerement positif au début de ’afterglow.

La figure 4.9 montre les mesures expérimentales des évolutions du courant et de la tension a la
cathode en fonction du temps [54]. Les tendances observées sont les mémes que pour la modélisation :

— Croissance du courant lors des impulsions et donc baisse de la tension & la cathode.

— Courant légerement plus élevé lors de la seconde impulsion.

— Tension positive a la cathode a la fin des impulsions pour un temps court (< 1us).

Les deux impulsions sont donc tres semblables dans leurs comportements macroscopiques des
parametres de décharges sur le courant et le potentiel a la cathode. Les principales différences sont :

— Le maximum du courant est plus élevé dans la seconde impulsion que dans la premiere. Par

conséquent, le potentiel a la cathode y est 1égérement plus faible, en valeur absolue.

— La croissance du courant est plus forte dans la seconde impulsion, bien que le courant entre les

impulsions est plus faible que lors de la phase de pré-ionisation.
Pour comprendre ce comportement du courant, nous allons analyser les distributions de charges dans
le plasma au cours du temps, présentées ci-apres.

4.2.2 Evolution de la densité plasma

La figure 4.10 montre 1’évolution de la densité des électrons et des ions en fonction du temps prise
a chaque microseconde en échelles linéaire et logarithmique. L’évolution de la densité des particules
au cours des deux impulsions est quasiment identique. Elle suit I’évolution du courant. Les temps
t = lus et t = Tus sont équivalents, ils sont positionnés a 0.5us apres le début de leurs impulsions
respectives, correspondant au début du palier de tension. Cependant, les densités des particules ne
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FIGURE 4.10 — Evolution de la densité des ions et des électrons en fonction du temps et pour chaque
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représente les ions et la seconde les électrons, pour une double impulsion, obtenues a ’aide du code
OHIPIC.
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Axial Direction z (mm)

FIGURE 4.11 — Evolution de la densité des ions et des électrons ainsi que de la densité de charge p
en fonction du temps dans une double impulsion, pour x = 9.5mm, correspondant & la position du
race-track.

sont pas identiques. En effet, les densités maximum sont plus faibles a t = 7us qu’a t = 1us, mais le
volume occupé par le plasma est plus important, notamment, dans la zone de diffusion (z > 10mm).
De plus, la densité d’ions a t = 7us possede un minimum local dans la zone d’ionisation. Ce phénomene
n’est visible sur aucune autre carte de densité. Il est le résultat de la combinaison entre la distribution
des particules pendant le précédent afterglow et la montée de la tension appliquée.

At =13us, 2.5us apres le début du second afterglow, la densité des particules est plus faible que
celle trouvée au méme instant dans le cas d’une seule impulsion (figure 4.3). De plus, la séparation
du plasma en deux parties est plus prononcée (échelle logarithmique). Une partie des électrons reste
piégée par le champ magnétique proche de la cathode tandis que l'autre subsiste dans la zone de
diffusion ou ils sont piégés par le potentiel positif de charge d’espace.

La figure 4.11 montre les évolutions des densités des ions et des électrons, ainsi que de la densité
totale de charge en fonction du temps et de la distance a la cathode pour x = 9.5mm correspondant a
la position du race-track. At=71 us, la densité totale de charge est négative dans la zone d’ionisation.
Il y a donc plus d’électrons que d’ions. Le maximum de densité lors de la seconde impulsion (¢ = 9us)
est plus élevé que lors de la premiere impulsion (¢ = 3us). Hormis ces deux différences, les densités au
niveau du race-track sont tres similaires lors des deux impulsions, surtout pour le palier haute tension.
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FIGURE 4.12 — Evolution du potentiel et du champ électrique axial en fonction du temps et de la

distance a la cathode pour x = 9.5mm correspondant a la position du race-track.

4.2.3 Evolution du potentiel et du champ électrique axial

La figure 4.12 montre ’évolution du potentiel et du champ électrique axial en fonction du temps

au niveau du race-track. Le comportement de ces grandeurs physiques est tres semblable au cours des
impulsions. Cependant, a t = 7us, le champ électrique axial proche de la cathode est plus faible qu’a
t = 1us. Or ces deux temps correspondent au méme instant pour chaque impulsion, le début du palier
de tension.

Lors de Pafterglow, le potentiel plasma de la zone de diffusion augmente légerement (de 10 & 70V)
avant de diminuer. Ce phénomene est du a la plus grande mobilité des électrons qui quittent plus
rapidement cette zone.

4.2.4 Evolution des fonctions de distribution en énergie

La figure 4.13 montre I’évolution des fonctions de distribution en énergie des ions et des électrons
au cours du temps pour chaque microseconde de la double impulsion. Lors de 'augmentation de
la tension appliquée, le nombre d’électrons et d’ions augmente ainsi que leurs énergies. Cependant,
I’énergie moyenne des électrons (notamment ceux de la zone d’ionisation) est bien plus élevée au début
du second pulse qu’a n’importe quel autre instant comme le montre la figure 4.14. Ceci peut s’expliquer
par le fait qu’au début du deuxieme pulse, les électrons sont plus proches de la cathode que pendant
la pré-ionisation.

L’augmentation de ’énergie moyenne des électrons au début du second pulse explique la densité
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plus importante de particules lors du second pulse. En effet, plus I'énergie est élevée plus le taux
d’ionisation est important.

kksk Résumé kksk

Le code développé dans le cadre de ce travail de theése a permis la modélisation du comportement
du plasma magnétron en régime impulsionnel haute puissance. La forte croissance du potentiel dans
la gaine cathodique a été correctement prise en compte grace a I'implémentation d’un maillage non
uniforme. En effet, celui-ci permet d’obtenir une grande précision sans augmenter considérablement
le temps de calcul.

Le programme a été utilisé pour la modélisation d’une courte impulsion avec un plateau de 2us
et d’une double impulsion avec deux plateaux de 2us. Dans les deux cas, lors de 'augmentation de la
tension a la cathode :

— les courants d’ions et d’électrons augmentent

— le plasma est plus dense

— le champ électrique est plus intense

— les électrons et les ions sont plus énergétiques
Lors des phases de post-décharges (ou afterglow), la densité du plasma chute relativement doucement
contrairement a ’énergie des particules. De plus, ces caractéristiques sont en bon accord avec les
résultats expérimentaux.

L’énergie moyenne des électrons de la zone d’ionisation est environ deux fois plus élevée lors du
début de la seconde impulsion que lors de la premiere (figure 4.14). En effet, lors de Pafterglow de
la premiere impulsion, les électrons se situent plus pres de la cathode. Lors de I'augmentation de la
tension, ils acquiérent plus d’énergie. Ce phénomene favorise I'ionisation et ainsi, le plasma devient
légerement plus dense.
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Chapitre 5

Spokes

5.1 Généralités

Différentes communautés scientifiques ont récemment observé [106, 107, 48] la formation et le trans-
port dans la direction azimutale de structures de plasma dans des décharges magnétron HiPIMS. Ces
structures sont appelées ”spokes” et ne sont observables expérimentalement qu’avec des temps d’ac-
quisition tres courts (figure 5.1). Lors de la modélisation du comportement d’un plasma magnétron en
régime continu ou pulsé (chapitre 3 et 4), toutes les grandeurs physiques ont été supposées homogenes
dans la direction azimutale Y afin de réduire le domaine de simulation & un plan.

L’origine des spokes n’est pas entierement comprise et plusieurs théories ont été formulées. La
premiere d’entre elles est reliée au mécanisme CIV (Critical Tonization Velocity) initialement énoncée
par H. Alfvén en 1942 [108, 109]. Il a postulé qu’une augmentation importante de l'ionisation intervient

lorsqu’un plasma et un gaz neutre sont en mouvement a travers un champ magnétique avec une vitesse
relative supérieure a la vitesse critique v, exprimé par v, = \/% ou U; est le potentiel d’ionisation
et m, la masse de ’atome ou de la molécule composant le gaz neutre. Les spokes ont été observés
[110, 111, 112, 113, 114, 115] et décrits théoriquement [116] dans diverses expériences de décharges
homopolaires EAB pulsées a haute puissance mettant en jeu ce mécanisme CIV. En ce qui concerne le
magnétron HiPIMS, les vitesses de propagation azimuthale des spokes pour différentes configurations
gaz-métal mesurées par A. Anders [48] correspondent a la vitesse critique d’ionisation [117], ce qui
confirme I'importance de ce mécanisme.

La deuxiéme théorie fait intervenir plusieurs phénomenes physiques [118, 48, 119]. Du fait de la
courbure des lignes du champ magnétique, les électrons secondaires peuvent atteindre la zone d’ionisa-
tion avec une énergie importante. Par les réactions cinétiques, la densité du plasma ainsi que 1’énergie
électronique augmentent. Les électrons qui dérivent (E A é) ont alors une probabilité plus élevée
d’interagir avec ce plasma local et d’y transférer de 1’énergie, ce qui augmente la fréquence d’ionisa-
tion. Les ions ainsi créés sont accélérés vers la cathode et I'impactent, augmentant donc la production
d’électrons secondaires créant un spoke. Le mouvement des spokes est assuré par la raréfaction du gaz
de neutres a l'intérieur de ces derniers.

L’origine des spokes peut aussi s’expliquer par la présence d’instabilités électromagnétiques et
d’ondes de dérive [107, 120] ou par une émission importante d’électrons a la cathode au niveau du
race-track [119, 53].
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FIGURE 5.1 — Observations expérimentalles de structures se propageant dans la direction azimuthale
pour différents temps d’acquisition, d’apres [48].
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La particularité de ces hypotheses est qu’elles ne sont pas contradictoires. Bien que des tentatives
de modele unifié ont été proposées [119], il n’est pas évident de confirmer ou d’infirmer certaines
théories notamment a cause de la complexité des phénomeénes mis en jeu. L’objectif de cette partie
est d’arriver a modéliser le comportement de ces structures afin d’en apprendre davantage sur leurs
origines.

5.2 Modélisation pseudo 3D

Les spokes sont des structures qui se forment en trois dimensions. Le code OHIPIC précédemment
exploité n’est donc plus suffisant. Cependant, il est impossible, a cause des contraintes liées au temps
de calcul, d’utiliser un code en 3D. En effet, il faut déja plusieurs semaines pour obtenir des résultats
en 2D.

Afin de réduire le temps de simulation tout en gardant une description 3D du probleme, la
méthode Pseudo 3D (section 1.2) a été utilisée. Celle-ci permet d’obtenir une description qualita-
tive du phénomene étudié avec un temps de calcul raisonnable.

Les cartes de champ électrique E,(x,z) et E,(x,z) sont obtenues a partir du calcul effectué en
mode pulsé (section 4.1) au moment ou le courant d’ions est maximum. Ces cartes 2D dans le plan
(x,z) sont considérées constantes au cours de la simulation. La méthode PIC est appliquée sur les
plans (x,y) et (z,y) afin d’obtenir le champ F, comme décrit dans la section 1.2. Les dimensions de la
boite de simulation ont été réduites afin d’optimiser encore davantage le temps de calcul. Ainsi, x et
z, varient entre 7 et 12mm et entre 0 et 5mm respectivement. Ceci correspond a la zone de race-track
(en x) et au piege magnétique efficace (z < bmm). L’axe azimutal s’étend sur 10cm avec une condition
de frontiere périodique dans cette direction correspondant a une piste infinie.

A chaque itération, des électrons sont injectés a la surface de la cathode (Tmm < = < 12mm,
Ocm < y < 10cm et lpym < z < 10um) de maniere aléatoire et uniforme avec une énergie nulle.
Cette injection d’électrons correspond a 1’émission secondaire due a I'impact des ions sur la cathode
caractérisée par le coefficient Cgs. Le courant d’ions a pour valeur 1.6A4, ce qui coincide avec une
émission secondaire de 0.16A pour une valeur de Cps = 0.1. Ces électrons peuvent collisionner avec le
gaz et donc créer des ions d’argon s’ils acquiérent une énergie suffisante dans le champ électrique 3D.
Les ions argon peuvent a leur tour créer des électrons par émission secondaire. Lorsqu’une particule
sort du domaine de simulation, elle est supprimée, excepté pour la frontiere définissant la cathode
ainsi que pour les plans y = 0 et y = 10cm. Dans ce dernier cas, une particule qui franchit I'un de ces
plans est déplacée vers 'autre afin d’obtenir une condition circulaire.

Les résultats présentés dans les sections suivantes sont obtenus pour un temps ¢ compris en 600 et
700ns de maniere a avoir un régime quasi permanent. Le temps ¢t = 600ns sera considéré comme le
temps initial et il sera renoté dans la suite du document ¢ = Ons sauf mention contraire.

5.3 Evolution des grandeurs physiques

5.3.1 Spoke

La figure 5.2 montre la distribution des électrons sur le plan (z,y) a t = Ons. Les électrons
se retrouvent dans des amas répartis non-uniformément, contrairement aux parametres d’entrés. Le
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FIGURE 5.2 — Densité électronique sur le plan (z,y) a t = Ons.

plasma s’organise en sous-structures, ici au nombre de trois, malgré la condition d’émission d’électrons
secondaires de maniere uniforme et aléatoire.

Le détail (figure de droite) montre que ces structures ne sont pas homogenes dans la direction y.
Un pic de densité (respectivement une trainée) est observé a l'avant (respectivement & arriere) des
spokes. Ils sont en revanche quasiment symétriques par rapport a l’axe du race-track (x = 9.5mm)
avec un maximum de densité au centre.

Il y a tres peu d’électrons entre ces structures. Notons que ces électrons représentent des fluctuations
locale et instantanée de la densité moyenne dans le plan (z, z) qui est considérée constante dans cette
simulation, tout comme les champs E,(z, z) et E,(z, 2).

5.3.2 Comportement des spokes dans le plan horizontal (z,y)

La figure 5.3 montre les évolutions des densités des électrons, des ions, de la densité de charge,
du potentiel ainsi que du champ électrique azimutal en fonction du temps sur 100 nanosecondes dans
le plan (z,y). L’évolution de la densité des électrons (premiére ligne) montre que ces structures se
déplacent sur la composante azimutale vers les y croissants. Le nombre de spokes est toujours égale a
3 pendant ces 100 nanosecondes.

La deuxieme ligne montre ’évolution de la densité des ions. Les ions s’organisent également en
trois structures. Ces derniéres sont moins visibles que celles des électrons. Elles forment des ”boules”
qui suivent les structures électroniques. Elles sont également symétriques par rapport a l’axe du race-
track avec un maximum de densité au centre. Toutefois, ce maximum est trois fois inférieur a celui
des électrons, mais les structures ioniques sont plus larges (radialement et azimutalement).

La troisieme ligne de la figure 5.3 montre I’évolution de la densité de charge nette (p = n; — ne)
en fonction du temps. La densité de charge varie entre —2 et 0.5 mC.m 3. Les zones o1 cette densité
est positive sont plus réduites que les zones ou la densité est négative, malgré le fait que les structures
ioniques sont plus étalées. Ceci est du a la différence en valeur absolue des maxima pour les densités
électroniques et ioniques. La zone positive correspond & l'arriere des structures ioniques. La densité
de charge est également symétrique par rapport & l’axe du race-track avec un maximum (en valeur
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FIGURE 5.3 — Evolution des densités des électrons, des ions, de la densité de charge, du potentiel ainsi
que du champ électrique azimutal en fonction du temps sur 100 nanosecondes dans le plan (z,y).
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absolue) au centre.

L’évolution de la distribution du potentiel en fonction du temps est montrée sur la quatrieme
ligne. Celui-ci varie de —300V a 100V'. Lors de 'impulsion, le maximum de tension & la cathode est de
—600V . Les zones ou le potentiel est positif sont également plus petite sque les zones ou il est négatif.

Enfin, la cinquieme et derniére ligne montre I’évolution du champ électrique azimutal E,. Il est
compris entre —8 x 10*V.m™! et 4 % 10*V.m~!. Remarquons que le champ électrique axial E, est
donc entre cing et dix fois plus important (figure 4.5). Les zones ou le champ électrique azimutal est
négatif sont, cette fois-ci, plus petites que les zones ou il est positif. Ce champ électrique est négatif a
I’avant des structures électroniques et positif a I’arriere. Il entraine donc les électrons dans la direction
azimutale.

Les électrons a 'avant de ces structures sont donc accélérés vers les y croissants tandis que ceux
situés a ’arriere sont accélérés vers les y décroissants. Les variations du champ électrique azimutal ne
peuvent donc pas expliquer seules I’apparition des structures électroniques et ioniques. La combinaison
entre les processus d’ionisation (plus forts a l’avant des structures) et d’émission secondaire induite
par le nuage ionique ainsi créé permettent a ces structures de se perpétuer.

5.3.3 Comportement des spokes dans le plan vertical (z,y)

La figure 5.4 montre les évolutions des densités des électrons, des ions, de la densité de charge,
du potentiel ainsi que du champ électrique azimutal en fonction du temps sur 100 nanosecondes dans
le plan vertical (z,y). Dans ce plan, les structures électroniques (premiere ligne) ont la forme de
"flammes” ("flares” en anglais), toujours au nombre de trois. La densité des électrons est plus forte
proche de la cathode (z € [0 : 1mm)]). Ces structures ont deux maxima locaux, un & I’avant, légérement
plus dense, et un autre a larriere. Ceci n’est pas observable dans le plan (x,y) de la cathode (figure
5.3) car tous les électrons y sont projetés. Or, méme si la densité au centre est plus faible, les structures
y possédent une plus grande extension verticale. Loin de la cathode, z € [4 : 5mm], ces structures
présentent un ou deux pics et sont tres éloignées les unes par rapport aux autres comparé a la cathode.

Dans le plan (z,y), les structures ioniques (deuxieme ligne) sont moins denses, d’environ un facteur
trois, mais plus larges, selon la direction azimutale. Dans la zone éloignée de la cathode, la densité
ionique est tres faible. Les structures ioniques et électroniques se chevauchent. Le maximum de densité
des structures ioniques se situe a I’avant de celles-ci, correspondant au maximum des électrons. De plus,
c’est dans cette zone que les ions sont le plus proches de la cathode, facilitant la création d’électrons
par émission secondaire.

La troisieme ligne de la figure 5.4 montre I’évolution de la densité totale de charge. Comme dans
le plan vertical (x,y), celle-ci varie de —2 & 0.5 mC.m™3. Les zones oti la densité totale de charge
est négative sont plus larges que les zones ou elle est positive. Ces derniéres sont situées entre les
structures électroniques, mais également a leurs centres et a proximité de la cathode indiquant une
quantité d’ions plus importante que d’électrons.

La variation du potentiel est présentée sur la quatrieme ligne. Elle est comprise entre —200V et 50V
et est donc inférieure a celle du plan (z,y). Sur certaines structures, deux minima sont observables,
un a 'avant, plus important, et un autre a 'arriere comme pour la densité électronique.

La cinquieme et derniere ligne montre la variation du champ électrique azimutal E, dans le plan
vertical (z,y). Celui-ci varie entre —4%10*V.m~! et 3x10*V.m~1. A Davant des structures électroniques,
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FIGURE 5.4 — Evolutions des densités des électrons, des ions, de la densité de charge, du potentiel ainsi
que du champ électrique azimutal en fonction du temps sur 100 nanosecondes dans le plan (z,y).
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le champ électrique azimutal est négatif et positif & I'arriere comme dans le plan (z,y). Cependant,
celui-ci change de signe a l'intérieur des structures.

Les électrons s’organisent donc en structures complexes. Les spokes sont dus a la combinaison
de plusieurs phénomenes physiques faisant intervenir le champ électromagnétique, les interactions
plasma-surface et les processus collisionnels en phase gaz.

5.3.4 Densité totale intégrée sur une microseconde
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FIGURE 5.5 — Densité moyenne des électrons et des ion sur une microseconde.

La figure 5.5 montre les densités moyennes des électrons et des ions sur une microseconde dans
le plan (z,y). Les distributions de densité sont symétriques par rapport au race-track, ou elles sont
maximales. La densité d’électrons est supérieure a celle des ions.

Les cartes de densités électronique et ionique sont quasiment homogenes selon la direction azimu-
tale, montrant que les spokes sont des phénomenes observables sur des petites échelles de temps. Le
méme comportement est retrouvé expérimentalement [48].

5.4 Vitesse des spokes

La figure 5.6 montre les densités des électrons et des ions au niveau du race-track (x = 9.5mm)
pour t = Ons et t = 100ns dans le plan (z,y). La densité ionique est inférieure & celle des électrons.
De plus, son maximum est situé au centre et a I’arriere des structures électroniques. En fait, les ions
gardent I’empreinte des phénomenes d’ionisation, et leur densité varie légerement. Les électrons, quant
a eux, avancent par ”bouffées”, avec des maxima nettement supérieurs a la densité moyenne ionique,
et avec des minima inférieurs. De ce fait, la charge nette alterne dans la direction azimutale (figure
5.3). D’ailleurs, la comparaison directe entre ’enregistrement du signal d’émission optique, a travers
une fibre, et électrique sur une sonde plongée dans le plasma magnétisé en mode HiPIMS (figure 5.7
[120]) montre clairement 'existence de deux fréquences, une élevée vue par la variation du courant
de sonde ~ 2.4M H z modulée par une fréquence plus basse, typiquement d’un facteur 10, qui est en
phase avec I’émission optique enregistrée par un photomultiplicateur.
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FIGURE 5.6 — Densités des électrons et des ions le long de la direction azimutale au niveau du race-track
(x = 9.5mm) pour t = Ons et ¢t = 100ns dans le plan (z,y).
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FIGURE 5.7 — Comparaison directe entre 'enregistrement du signal d’émission optique (en noir), a

travers une fibre, et électrique (en rouge) sur une sonde plongée dans le plasma magnétisé en mode
HiPIMS, d’apres [120] (figure 10).
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Le premier spoke s’est déplacé de 2 ¢m en 100 ns. La vitesse d’une structure, telle que la modélisation
Pseudo 3D I'a trouvée, est donc d’environ vepoke = % =2-10°m.s!. Les vitesses mesurées par A.
Anders [48, 119] sont en moyenne dix fois moins élevées. L’observation expérimentale des spokes est
réalisée a partir de mesures de photons émis principalement par la désexcitation des atomes du gaz
neutre. La différence entre les vitesses mesurées et simulées peut donc étre due au fait que ces mesures
soient indirectes. La prise en compte des processus de désexcitation peut étre une des perspectives du

présent travail de these.

5.5 Evolution des fonctions de distribution en énergie
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FIGURE 5.8 — Evolutions des fonctions de distribution en énergie des électrons (en vert) et des ions (en
rouge) en fonction du temps toutes les 20 nanosecondes, obtenues pour toutes les particules chargées.

La figure 5.8 montre les évolutions des fonctions de distribution en énergie de 1’ensemble des
électrons et des ions en fonction du temps. Les ions ont une énergie maximale légerement inférieure
a 300eV tandis que les électrons peuvent avoir une énergie de 400eV. Il y a également plus d’ions de
faible énergie (< 10eV') que d’électrons. La fonction de distribution en énergie des électrons possede un
maximum & une énergie de 11eV. Ce maximum est semblable & celui observé lors de la modélisation
du magnétron en régime HiPIMS. Cependant, ce maximum est ici plus élevé.

Les fonctions de distribution en énergie des ions et des électrons ne varient quasiment pas en
fonction du temps. En effet, celles-ci sont quasiment identiques. Les spokes n’induisent donc pas de
variations temporelles sur la répartition énergétique des particules.
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5.6 Transport des électrons

Dans cette section, le transport des électrons sera étudié afin de comprendre leur réle dans la
formation et le déplacement des spokes. Les électrons sont plus mobiles que les ions et réagissent plus
rapidement aux fluctuations des trois composantes du champ électrique (E,, E. ou E,). De plus, ils
sont responsables de I'ionisation du gaz neutre et ainsi de la localisation de la zone de production des
ions. Leur trajectoire est soumise a 'influence du champ magnétique et de la courbure de ses lignes de
champ. Par conséquent, le transport des électrons est complexe et crucial pour comprendre I'origine
des spokes. Pour cette étude, la méthode a posteriori Monte Carlo [53, 50] (section 1.3) sera utilisée.

5.6.1 A posteriori Monte Carlo

Pour étudier les trajectoires des électrons, un paquet de 20000 électrons est relaché a une position
donnée avec une énergie initiale nulle. Ces électrons sont soumis au champ magnétique constant dans
le temps et utilisé dans les précédents calculs (figure 3.2), mais également au champ électrique obtenue
par la simulation 2D et utilisé pour la simulation des spokes (E, et E,) et celui obtenu par le Pseudo
3D (Ey). Le champ électrique azimutal est considéré constant et correspond au temps ¢t = Ons, une fois
que la condition quasi-stationnaire est atteinte (apres 600ns). Les processus collisionnels énoncés plus
haut (section 3.1.3) sont pris en compte mais les ions et les électrons issus de la réaction d’ionisation
ne sont pas pris en compte dans la diffusion de ce paquet d’électrons. Ainsi, lors d’une collision,
I’énergie et 'orientation du vecteur vitesse de 1’électron peuvent étre modifiées mais le nombre initial
est conservé. Les ions ne sont pas suivis car les champs sont parfaitement définis.

Afin de comprendre le transport des électrons, la vitesse moyenne du nuage, ainsi que ses coefficients

de diffusion seront calculés. La vitesse moyenne s’obtient par : w = (v) = %(r} ou (r) = # Cette
vitesse est également appelée vitesse de dérive. Les coefficients de diffusion sont calculés pour la
composante i par D; = 4((r; — (r;))?)[121]. Le terme ((r; — (r;))?) est appelé variance en statistique
et probabilité. Le coefficient de diffusion est donc la dérivée de la variance. Le calcul de la dérivée (de
la position moyenne ou de la variance) est réalisé en estimant le coefficient de la droite s’approchant
le plus de la courbe considérée par une méthode des moindres carrés.

La vitesse de dérive nous renseigne sur la trajectoire du groupe d’électrons tandis que les coefficients
de diffusion nous permettent de comprendre comment ce nuage évolue. Si le coeflicient est positif, alors
le nuage s’agrandit et les électrons diffusent. Si le coefficient est négatif, alors la taille du nuage se
réduit et les électrons sont confinés. Lorsqu’un électron est supprimé, soit parce qu’il est absorbé par
la cathode soit parce qu’il sort du domaine de simulation (en z ou en z, la direction azimutale étant
toujours périodique), cela peut modifier brutalement le coefficient de diffusion. La régression linéaire

ne peut donc se faire que sur des temps ”courts”, ici inférieurs a 3ns.

5.6.2 Diffusion électronique azimutale

La figure 5.9 montre les évolutions des grandeurs calculées, la variance et la position du centre
de masse (CM), en fonction du temps, pour différentes positions initiales du paquet d’électrons. La
position initiale radiale des électrons est fixée a x = 9.4mm afin de correspondre a la diffusion des
électrons émis au niveau du race-track ou le champ magnétique est parallele a la cathode. La hauteur
d’injection du nuage est choisie a z = lmm pour étre a la fois proche de la cathode, et ainsi se
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rapprocher de la source qui est ’émission secondaire, et pour avoir un temps de simulation suffisamment
long avant qu’un électron n’impacte 1’électrode. La position azimutale varie entre 0 cm et 10 cm avec
un incrément de 0.1cm. Cependant, seules les positions initiales comprises entre 1 ¢m et 9 ¢m sont
prises en compte pour éviter les problemes de calcul de position moyenne en y liés a la condition
périodique.

Les évolutions de la variance dans les directions z, z et y sont représentées sur les figures 5.9.a,
5.9.b et 5.9.c respectivement. Dans ces trois directions, la variance, méme si elle oscille, augmente.
Par conséquent, les coefficients de diffusion sont tous positifs. Il est impossible d’obtenir un coefficient
de diffusion négatif en régime permanent car cela signifierait avoir un piege magnétique parfait. Les
valeurs de la variance sont plus faibles dans la direction z par rapport aux autres.

Les figures 5.9.d, 5.9.e et 5.9.f montrent 1’évolution du centre de masse (CM) du nuage électronique
dans les directions x, z et y. Dans la direction radiale x, le CM se situe entre 9.3mm et 9.6mm en
fonction de la position initiale y du nuage. Toutefois, ces nuages observent la méme trajectoire durant
la premieére demi-nanoseconde. A partir de cet instant, les collisions jouent un role important dans la
diffusion électronique. Dans la direction axiale z, ce phénomene est observable plus rapidement. De
plus, une partie des nuages s’échappe du piege magnétique et s’éloigne de la cathode tandis qu’une
autre partie se dirige vers 1’électrode. En revanche, dans la direction azimutale ¥, tous les électrons
se déplacent vers les y positifs. Cependant, certains nuages électroniques le font plus rapidement que
d’autres, en fonction de la position ou ils sont relachés.

La figure 5.10 montre I’évolution des coefficients de diffusion en fonction de la position initiale y des
électrons ainsi que la répartition de la densité électronique au temps t = Ons selon y. Les coefficients
de diffusion fluctuent de maniere importante a comparer avec la variation de la densité électronique
(figure 5.10, axe des ordonnées de droite). Ils apparaissent plus élevés a I'avant et a arriere des spokes.
Ainsi, les électrons situés a l'intérieur des spokes sont plus confinés que les autres.

Le coeflicient de diffusion semi-empirique de Bohm a travers un champ magnétique est donné par

Dpohm = 1—%%[122]. Pour une énergie de 5eV, respectivement 15eV, ce coefficient vaut D%ﬂfbm =

2.6m?%.s71, respectivement D?:;Ym = 7.8m2.s7!. Les coefficients de diffusion calculés D, et D, sont
inférieurs a ces valeurs.

La figure 5.11 montre les évolutions des vitesses de dérive en fonction de la position initiale y des
électrons ainsi que la répartition de la densité électronique au temps ¢t = Ons. Les vitesses de dérive
sont majoritairement plus élevées a ’avant et a l'arriere des spokes. La vitesse de dérive est plus élevée
dans la direction azimutale y (figure 5.11.c) et plus faible dans la direction radiale z(figure 5.11.a).

Dans la direction axiale z, les électrons situés au centre des spokes ont une vitesse négative. Ainsi,
ces derniers ce rapprochent de la cathode, contrairement aux autres électrons qui s’en éloignent. Ce
faisant, les ions créés par une réaction d’ionisation sont plus proches de la cathode. Par conséquent
I’émission secondaire et donc la quantité d’électrons sont augmentées localement, amplifiant le phénomene.

Dans la direction azimutale, certains nuages électroniques possedent une vitesse de dérive tres
élevée vy ~ 2 - 105m.s71. Il y a une modulation de 'amplitude de la vitesse de dérive mais elle est
toujours positive. La vitesse de dérive théogique d’une particule & travers un champ électromagnétique

croisé (E A B) est donnée par : v = Z5E et donc v, = *%QBI = *BEZ. Le champ électrique vaut
T x

B2
approximativement E, = 3-10°V.m ™! et le champ magnétique B, = 0.087. Ainsi, vy 4 - 105m.s~1.
La vitesse de dérive azimutale calculée par le code est 2 fois moins grande. D’autres phénomenes
physiques peuvent influer sur la trajectoire des électrons. Le champ électrique azimutale est moins
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FIGURE 5.10 — Evolution des coefficients de diffusion, en rouge, en fonction de la position initiale y
du paquet d’électrons : x = 9.4 mm, z=1mmet 1 cm <y <9 cm et de la densité des électrons, en
bleu. a) D, b) D, c) D,.
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CHAPITRE 5. SPOKES

intense d’'un ordre de grandeur que le champ électrique axiale et ne peut donc pas expliquer a lui
seul la différence obtenue. L’explication de la dérive rapide des électrons avancée par J.C. Adam et
ses collaborateurs est I'instabilité cyclotronique électronique [123]. Alfven a proposé son modele sur la
vitesse d’ionisation critique [108], adapté au magnétron HiPIMS par N. Brenning et al [119] et repris
par J.P. Boeuf [124].

Kk Kk

Résumé

Les spokes sont des structures de plasma se déplacant dans la direction azimutale y et ne sont
observables qu’avec des temps d’acquisition courts (< us). La modélisation de ce phénomene physique
a été réalisée avec succes en utilisant une approche pseudo 3D permettant de simuler de maniere
qualitative les trajectoires des particules en trois dimensions a l'aide d’un code PIC sans avoir a
résoudre 1’équation de Poisson sur un maillage 3D mais sur trois plans 2D orthogonaux. Le champ
électrique dans 'un de ces plans (z,z) est le résultat du code 2D (sections 3 et 4). Cette méthode
permet ainsi d’obtenir des résultats de qualité en un temps de calcul raisonnable.

Malgré une émission d’électrons uniforme, le plasma s’organise en structures spatio-temporelles,
en nombre de trois dans le cas traité. Dans le plan (z,y), ces structures apparaissent sous la forme
de triangle alors qu’elles ressemblent plus a des flammes dans le plan (z,y). Celles-ci causent des
fluctuations dans le champ électrique azimutal dont I'intensité est d’un ordre de grandeur inférieur a
celui du champ électrique axial. Le champ électrique azimutal change de signe a l'intérieur méme d’une
structure. De plus, la répartition des électrons dans le plan (z,y) n’est pas uniforme. Elle présente une
plus faible densité en son centre, 1a ou le spoke y est le plus étendu en z.

Lorsque les densités ionique et électronique sont accumulées sur des temps longs (> 1us), les spokes
ne sont plus visibles. Les spokes sont des phénomenes physiques intervenant a des échelles de temps
tres petites. La vitesse de dérive de ces structures électroniques a été calculée & v = 2 - 10°m.s~1, ce
qui est environ dix fois plus élevé que les mesures de la littérature pour les spokes. Cependant, les
mesures expérimentales se font sur la détection des photons due a la désexcitation des états excités. Les
mesures de sondes [120] montre bien une fréquence caractéristique dix fois plus élevée. Les fonctions de
distribution en énergie des particules varient trés peu au cours du temps. La fonction de distribution
en énergie des ions diminue tres rapidement aux basses énergies tandis que celle des électrons présente
un maximum a 11eV.

Le transport des électrons a travers ces structures a été étudié par une méthode ” a posteriori Monte
Carlo”. Les coefficients de diffusion sont plus élevés a ’avant et a l'arriere des spokes. La vitesse de
dérive axiale des électrons est plus faible et méme négative pour ceux situés au centre des spokes. Ces
électrons se rapprochent donc de la cathode tandis que les autres s’en éloignent. Dans la direction
azimutale, la vitesse de dérive est deux fois inférieure a la valeur théorique de la vitesse de dérive en
champ électromagnétique croisé, dont les instabilités seraient & ’origine.
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Conclusion

L’étude présentée dans ce manuscrit porte sur la modélisation de deux plasmas créés dans des
dispositifs comportant un champ magnétique, ’accélérateur de 'injecteur de neutre rapide d’'ITER
(IdN) et le magnétron. La méthode de modélisation PIC (Particle-In-Cell) a été choisie car d’une
part elle est auto-cohérente, i.e., elle prend en compte la charge d’espace des particules qui définie le
champ électrique, et d’autre part parce qu’elle permet la simulation de plasma jusqu’a des densités
aussi élevées que quelques 10'8m 3. Le traitement des collisions est réalisé par une méthode Monte
Carlo couplée a la technique de collision nulle. Toutefois, certains criteres de stabilité imposent des
contraintes sur la taille des mailles et sur le pas de temps, augmentant en conséquence le temps de
calcul. Afin de réduire ce dernier, les codes ont été parallélisés.

L’IdN est un dispositif permettant le chauffage du plasma du coeur du tokamak d’ITER afin d’at-
teindre les conditions nécessaires a ’auto-entretien de la réaction de fusion nucléaire deutérium-tritium.
Il consiste en 'injection de particules neutres hautement énergétiques (1MeV). Il permet, de plus, et
dans une certaine mesure, de controler la trajectoire des particules par transfert de quantité de mouve-
ment. Ces particules sont notamment obtenues en accélérant des ions négatifs a travers un ensemble de
grilles électrostatiques. Le code 3D ONAC (Orsay Negative ion ACceleration) a permis de modéliser
correctement cet accélérateur pour deux configurations différentes :

— SINGAP (SINgle GAP Single Aperture)

— MAMuG (Multi-Aperture Multi-Grid)
Il a été mis en évidence que 'accélérateur est tres sensible aux conditions initiales, qui pour ces calculs
ont été celles fournies par un autre modele 3D (ONIX).

Le magnétron est un dispositif utilisé dans I'industrie pour le dépot de couches minces par pulvérisation
cathodique. Il est constitué de deux électrodes placées I'une en face de 'autre. Les ions du plasma sont
attirés par la cathode et 'impactent. Les atomes la constituant sont alors pulvérisés et se déposent
sur 'anode. Un champ magnétique créé par deux aimants permanents permet d’augmenter le taux
d’ionisation et ainsi d’obtenir une vitesse de dépot plus élevée, pour des pressions de fonctionnement
tres basses (< 1Pa).

Du fait de 'importante variation du potentiel, du champ électrique et de la densité plasma dans
le piege magnétique, un maillage non-uniforme a été utilisé afin de décrire avec plus de précision les
zones critiques sans augmentation drastique du temps de calcul. De plus, en régime pulsé, la densité
augmente tres fortement et cela peut engendrer des fluctuations importantes sur la densité de charge
(p). L’algorithme de projection de charges de troisieme ordre (les trois plus proches voisins) a été
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implémenté.

En régime de courant continu, le modele a mis en évidence la tres forte variation du champ
électrique dans la gaine cathodique. Ce champ est tres intense proche de la cathode et quasiment nul
dans le zone de diffusion. Les électrons possédent deux températures électroniques : T} = 0.8¢V et
T? = 17.2¢V.

Les résultats obtenus par la modélisation d’une impulsion et les résultats expérimentaux sont en
bon accord. Bien que les valeurs soient différentes, les mémes tendances sont observées. La modélisation
d’une double impulsion a permis de mettre en évidence la plus forte valeur du courant ionique a la
cathode lors de la seconde impulsion. Ce phénomene s’explique par une plus forte densité plasma due
a une augmentation de I’énergie moyenne des électrons car ils sont plus proches de la cathode au début
de la seconde impulsion et acquierent ainsi une plus grande partie de 1’énergie disponible.

Enfin, la méthode pseudo 3D a été utilisée pour la modélisation des spokes, plasmoides se déplacant
dans la direction azimutale, avec succes. En effet, bien que des électrons soient injectés de maniere
uniforme au niveau de la cathode, ceux-ci se regroupent en trois structures distinctes, pour les condi-
tions de nos calculs. Cependant, intégrée sur une microseconde, la densité est quasiment homogene. La
vitesse calculée 2 - 10°m.s~! est toutefois supérieure aux valeurs expérimentales obtenues par spectro-
scopie d’émission. En revanche, les mesures électroniques (sondes) de fluctuation du courant montrent
bien une fréquence dix fois plus élevée que celle de 'intensité optique.

Le champ électrique résultant qui est a l'origine de ces structures est trés complexe. Afin de
comprendre plus en détails la trajectoire des électrons, la technique a posteriori Monte Carlo a été
employée. Elle a permit d’obtenir les coefficients de diffusion et les vitesses de dérives d’un paquet
d’électrons en fonction de la position ou il est injecté. Ces valeurs fluctuent grandement en fonction de
la position initiale et sont étroitement liées aux valeurs de densité électronique locale. En particulier,
la vitesse de dérive axiale est négative a I'intérieur des spokes favorisant la création d’ions a proximité
de la cathode, augmentant ainsi I’émission secondaire et par conséquent 1’ionisation.

Bien que la modélisation de ces deux dispositifs ait été réalisée, certaines taches doivent encore
étre accomplies. Pour I'IdN et I'exploitation du code ONAC, les résultats obtenus en configuration
MAMuG doivent étre comparés avec ceux obtenus expérimentalement. Pour le magnétron, il faut
prendre en compte les atomes de la cathode pulvérisés et plus particulierement ceux qui sont ionisés
par interaction avec le plasma. Ces ions ont un role important dans le comportement du plasma et
de la formation du dépot. Une autre perspective serait d’introduire un gaz réactif qui interagit avec
les différentes surfaces. Et enfin, il faudrait tenir compte de la variation de densité du gaz neutre
particulierement en régime HiPIMS.
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