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Résumé

Laboratoire de Tribologie et Dynamique des Systemes

Ecole Centrale de Lyon
Docteur en Science des matériaux

Analyse numérique du mouillage sur surfaces texturées par la méthode Lattice
Boltzmann

par Vincent NEYRAND

Ce mémoire de these présente une analyse numérique de 'influence de la texturation chimique
ou topographique de surface sur le comportement statique et dynamique d’une goutte.

La méthode numérique utilisée pour ces travaux est la méthode Lattice Boltzmann. C’est
une méthode qui peut a la fois prendre en compte des interactions globales d’un fluide et
des interactions locales entre fluide et solide ce qui est idéal pour simuler le mouillage. Cette
méthode est couplée a un modele d’interaction par pseudo-potentiel qui permet de simuler les
interactions entre deux fluides. De plus, afin de controler les interactions entre les fluides et
un solide texturé chimiquement, une amélioration d’un modele d’interaction fluide-solide est
proposée. En simulant le mouillage sur surfaces texturées a ’aide de cet outil numérique, deux
phénomenes de ligne triple sont observés en fonction des textures : le collage et la relache.

Le phénomene de collage a pour effet de bloquer la ligne triple dans certaines conditions, en
fonction de 'intensité des textures. Si ces conditions ne sont pas respectées, la ligne triple est
tout de méme ralentie en fonction de l'intensité de la texture. Le phénomeéne de collage tend
a réduire I’étalement d’une goutte.

Le phénomene de relache est opposé au collage, il a pour effet de forcer un déplacement de
ligne triple. Ce déplacement est induit par une accélération de ligne triple lorsqu’une texture
est franchie. Le phénomene de relache tend & augmenter 1’étalement d’une goutte.

Par I’étude dynamique, il a été montré que l'interface liquide-gaz se déforme pendant ’étale-
ment. Cette déformation se propage dans la goutte et peut localement dépasser les conditions
d’équilibre d’une goutte sur une surface. De plus, lorsque la ligne triple traverse une texture,
une déformation au niveau de l'interface liquide-gaz est aussi générée et propagée.

A la lumiere de ces résultats, est finalement discutée I'influence de la texturation sur 1’éta-
lement d’une goutte : le comportement de la ligne triple et la déformation de l'interface
liquide-gaz.

Mots clés : Simulation numérique, Méthode Lattice Boltzmann, Mouillage, Texturation de
surface, ligne triple.
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Numerical analysis of wetting on textured surfaces by Lattice Boltzmann
Method

by Vincent NEYRAND

This manuscript presents a numerical analysis of the influence of chemical or topographic
surface texturing on the static and dynamic behaviour of a drop.

The numerical method used for this work is the Lattice Boltzmann method. It is a method
that can both consider the global interactions of a fluid and the local interactions between
fluid and solid which is ideal for simulating wetting. This method is coupled to a pseudo-
potential interaction model which allows to simulate the interactions between two fluids. In
addition, in order to control the interactions between fluids and a chemically textured solid,
an improvement of a fluid-solid interaction model is proposed. By simulating wetting on
textured surfaces using this numerical tool, two triple line phenomenons are observed as a
function of the textures: sticking and release.

The sticking phenomenon has the effect of blocking the triple line under certain conditions,
depending on the intensity of the textures. If these conditions are not respected, the triple line
is still slowed down depending on the intensity of the texture. The phenomenon of sticking
tends to reduce the spread of a drop.

The releasing phenomenon is the opposite of sticking, it has the effect of forcing a displacement
of the triple line. This displacement is induced by a triple line acceleration when a texture is
crossed. The releasing phenomenon tends to increase the spread of a drop.

By dynamic study, it has been shown that the liquid-gas interface is deformed during sprea-
ding. This deformation propagates within the drop and can locally exceed the equilibrium
conditions of a drop on a surface. In addition, when the triple line crosses a texture, defor-
mation at the liquid-gas interface is also generated and propagated.

In the light of these results, the influence of texturing on the spreading of a drop is finally
discussed: the behaviour of the triple line and the deformation of the liquid-gas interface.

Keywords: Numerical Simulation, Lattice Boltzmann Method, Wetting, Surface texturation,
Triple line.
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Introduction générale

Dans la nature, il a été observé que les espéces vivantes sont capables d’interagir avec leur
environnement. Ces capacités sont parfois liées a des propriétés de surfaces comme la peau,
les feuilles, les carapaces, ... Ces surfaces sont source d’études scientifiques qui cherchent &
reproduire et comprendre leur fonctionnement. Par exemple les ailes du papillon Morpho sont
de couleur bleue mais cette couleur ne vient pas de pigments mais des écailles micrométriques
qui utilisent le phénomeéne d’iridescence pour avoir sa teinte bleutée [1, 2]. La feuille de lotus
(Fig 1) est étudiée car elle est super-hydrophobe. Cette fonctionnalité permet de faire des
surfaces auto-nettoyantes. Cependant la feuille de lotus a une rugosité multi-échelle complexe
a répliquer [3-8]. D’autres études se sont intéressées aux propriétés de la peau de certains
animaux comme le requin (Fig 2) pour le controle de I’écoulement de liquide grace a la
topographie rugueuse qui permet a ’animal de dépenser moins d’énergie pour un déplacement
et qui dans le contexte actuel de réduction de consommation énergétique est une source
d’information importante [6, 9, 10]. Il y a aussi les pattes du gecko (Fig 3) qui permettent
a l'animal d’adhérer a des surfaces en pouvant se déplacer a plusieurs meétres par seconde
en portant jusqu’a 40 fois sa masse sur des surfaces lisses et méme en milieu aqueux. Ces
capacités viennent de l'utilisation des interactions de Van Der Waals entre la surface et les
nano textures de la patte du lézard [11, 12].

FIGURE 1 — Surface d’une feuille de lotus (image de William Thielicke)

Toutes ces surfaces naturelles sont une source d’informations a recencer et exploiter [13]. On
parle de biomimétisme [6] lorsque ’on cherche & reproduire une objet naturel afin de copier
ses fonctions.

Dans cette these, c’est la propriété de mouillabilité des surface qui est recherchée. C’est a
dire, le comportement d’un liquide sur la surface, I'interaction fluide-solide. Dans ’étude
du mouillage par biomimétisme, on va chercher a reproduire une surface naturelle avec des
technologies de fabrication. Il y a des limites a ces technologies, par exemple, des feuilles com-
posées de plusieurs matériaux, qui vont combiner a la fois des fonctions liées a la topographie
de la surface mais aussi des fonctions liées a la chimie particuliere de la surface [14-16]. 11
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FIGURE 3 — Patte de Gecko (image de Ali Dhinojwala, University of Akron)

est actuellement difficile de reproduire a la fois la topographie et la chimie par les méthodes
de fabrications actuelles. Par conséquent, le biomimétisme dans ’étude du mouillage est ver-
rouillé par la technologie. Les surfaces n’étant pas parfaitement reproductibles, il convient
d’ajouter des approches théoriques afin de modifier les surfaces et les rendre fabricables sans
dégrader leurs fonctionnalités. Il n’y a pas de consensus au niveau des modeles théoriques
du mouillage [17]. Il est souvent nécessaire de faire des études empiriques afin de trouver des
propriétés de surface satisfaisantes.

Enfin, il est tres complexe de déterminer les origines des propriétés de mouillabilité de surfaces
naturelles car elles combinent des textures muti-échelles, multi-matériaux, non périodiques
et anisotropes [9]. La solution pour étudier les propriétés des surfaces serait d’isoler chacun
des parametres et les étudier individuellement afin de déterminer 'implication de chacun. Ce
travail n’est pas encore réalisable avec les technologies actuelles et nécessite beaucoup d’essais
et d’investissements. Dans le cadre du travail de these qui est présenté dans ce manuscrit, la
caractérisation de certains phénomenes observés va étre présentée et étudiée par l'approche
numérique afin d’apporter plus d’informations & des phénomenes difficilement décrits dans la
littérature.



Les contraintes technologiques ne se limitent pas qu’a la fabrication des surfaces mais aussi
a la caractérisation du mouillage [18]. En effet, il sera présenté plus tard que les méthodes
de définition du mouillage ne sont pas représentatives des réelles propriétés de mouillabilité
d’une surface. Les nombreuses contraintes liées aux prises de mesure, la compréhension des
mécanismes du mouillage et la complexité des surfaces étudiées restreignent les champs des
possibles pour des études expérimentales. La solution trouvée afin de palier a ces limitations
serait d’utiliser un outil de simulation numérique pour simuler le mouillage. Ainsi, le travail
qui va étre présenté va pouvoir a la fois décrire le mouillage sur une surface mais aussi per-
mettre d’étudier plus précisément I'influence de la texturation de surface sur le mouillage.

Il faut néanmoins souligner que dans le cadre de ce travail, la simulation a pour objectif
d’observer, d’apporter plus d’informations, a des phénomeénes du mouillage. Les simulations
présentées ne sont pas encore suffisamment performantes pour remplacer les études expéri-
mentales mais proposent un autre regard sur les comportements des liquides sur des surfaces.
La méthode numérique choisie est la méthode Lattice Boltzmann. Elle permet de décrire
le comportement d’un fluide a 1’échelle macroscopique a partir du déplacement microsco-
pique des particules qui le composent. On parle donc de méthode mésoscopique, ce qui est
bien adapté a 1’étude de mouillage ou on cherche a décrire le comportement d’une goutte
de liquide qui interagit avec un solide texturé. Cette méthode est de plus en plus utilisée et
présente une grande quantité de sources bibliographiques [19-24]. Néanmoins, au moment du
choix de la méthode numérique pour simuler le mouillage, il n’y avait pas de logiciel permet-
tant d’utiliser la méthode Lattice Boltzmann pour I’étude du mouillage. C’est a dire simuler
un liquide entouré de gaz en contact avec un solide qui a des interactions spécifiques avec
les fluides en fonction de la nature de la surface. Il a donc été décidé de programmer 1’outil
numérique. En programmant cette méthode numérique, il a été possible de maitriser préci-
sément les opérations de calcul et d’implémenter des modifications a certaines équations. De
plus, cette méthode étant fortement parallélisable, c’est a dire que a chaque pas de temps,
tout calcul ne dépend que de I’état précédent du systéme, il a été décidé de faire faire les
calculs sur une carte graphique afin de minimiser les temps de calcul et cette option n’est que
trés rarement proposée dans les logiciels de simulation.

Ce travail de these fait partie d’un projet plus global au sein du LTDS, dans le groupe
Surface, Friction, Vibration (SFV) et dans I’équipe animée par le Pr.VALETTE qui cherche
a mieux maitriser le mouillage afin de designer des surfaces fonctionnelles tres performantes.
L’utilisation de 'outil numérique est donc développé pour que dans le futur, la simulation
puisse étre utilisée lors de la conception d’une surface. Elle permet de vérifier la pertinence du
choix de certains parametres de texturation. La simulation numérique permet aussi d’étudier
le fonctionnement de surfaces réelles afin d’identifier les parametres pertinents qui caracté-
risent les propriétés de mouillabilité de la surface.

Dans un premier temps, ce manuscrit commencera par ’état de I'art qui va permettre de
définir le mouillage, I’approche numérique et la méthode Lattice Boltzmann. Cet état de I'art
permettra de définir les notions fondamentales et les différentes approches du mouillage dans
la littérature. Ensuite, une étude de la littérature sur les méthodes numériques qui peuvent
simuler le mouillage sera développée et permettra de mettre en avant la méthode retenue : la
méthode Lattice Boltzmann (LBM). Enfin l'origine et application de la LBM au mouillage
sera présentée. Une fois ce cadre posé, nous nous intéresserons a la mise en ceuvre de la
méthode LBM a travers un outil numérique développé pendant cette these. Enfin nous nous
intéresserons a 1’étude de mouillage sur des surfaces texturées par la simulation numérique
et la LBM. Cette étude se scinde en deux parties principales, I’étude statique et I’étude dy-
namique. Dans ces deux parties, deux types de texturations seront utilisées : la texturation
chimique et la texturation topographique.
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Chapitre 1. Mouillabilité

La theése qui est présentée utilise une méthode numérique pour simuler le mouillage. On
va donc commencer par une étude de la littérature portée sur la mouillabilité. Cette étude
permet de définir et comprendre le mouillage. Cette premiere étude permettra aussi de définir
les notions fondamentales qui doivent étre prises en compte pour des simulations. Ensuite,
on s’intéressera aux différentes études de la littérature qui utilisent des méthodes numériques
pour simuler le mouillage. Apreés cette présentation, un choix de méthode sera proposé et
expliqué. Pour finir I'étude de I’état de l'art, la méthode retenue sera explicitée en deux
temps : son explication physique et son application dans le cadre de I’étude du mouillage.

.2

FIGURE 1.1 — Gouttes d’eau sur une feuille de bambou (photo de Q. Legrand LTDS).

Le mouillage est I’étude du comportement d’un liquide sur un substrat liquide ou solide (fig.
1.1). C’est un phénomene observable dans la vie quotidienne : goutte de pluie sur une vitre,
film d’huile sur une poéle, buée sur des lunettes... C’est un phénomene qu’il est nécessaire de
maltriser car ses domaines d’applications sont tres vastes : transport, énergie, textile, médical,
électronique, revétement,... [25-31]

Dans un premier temps, nous allons nous intéresser a la physique qui régit le mouillage. Dans
un second temps, nous présenterons les méthodes actuelles qui permettent de caractériser le
mouillage. Enfin, dans un troisiéme temps, nous terminerons par la présentation des approches
théoriques qui cherchent a relier mouillabilité et propriété de surface.

1.1 Forces capillaires

La capillarité est I’étude des interfaces entre deux fluides non miscibles et une surface. Pour
I’étude du mouillage, I’hypothese est faite que les deux fluides du systeme étudié sont un
liquide et l'air [32].

Les interfaces sont déformables et mobiles. Elles cherchent a optimiser leur forme et position
afin de minimiser leur énergie. Les phénomenes "capillaires" sont 1’étude macroscopique des
déplacements et déformations microscopiques des interfaces.

Les études de mouillage cherchent a expliquer ces déplacements et déformations des interfaces.
L’interface entre un liquide et un fluide peut étre considérée comme une membrane tendue et
caractérisée par une tension de surface qui s’oppose a ses déformations [32]. Ce qui permet
de caractériser 1’état idéal pour un liquide entouré d’un fluide : une boule/sphere parfaite.

On s’intéresse donc a la notion de tension de surface qui s’applique a l'interface entre deux
fluides. On verra ensuite comment la courbure d’interface impacte le mouillage.



1.1. Forces capillaires

FIGURE 1.2 — Bulle de savon : sphére parfaite (photo libre de droits de Pixabay).

1.1.1 Tension de surface fluide-fluide

1l existe différentes approches pour définir la tension de surface. Une premiere approche phy-
sique définit la tension de surface comme une force qui tire le long d’une surface et la maintient
en tension permanente. Une seconde approche thermodynamique définit la tension de surface
a partir de I’énergie d’une interface qui cherche a s’optimiser. Enfin une derniére approche,
plus récente, définit la tension de surface comme la résultante énergétique des forces d’attrac-
tion et de répulsion des molécules du liquide & son extréme surface.

— Approche physique
L’approche physique de la tension de surface la définit par une force appliquée a une unité
de longueur. Dans la figure 1.3, elle correspond a la force qui s’oppose au déplacement (dz)
de l'interface (rouge).

F1GURE 1.3 — Force de tension appliquée a l'interface.

La tension de surface -y est une force par unité de longueur, normale au contour de l'interface
sur le systeme, elle est proportionnelle a la longueur du contour. Contrairement a la pression,
c’est une force attractive [33].

Une membrane rectangulaire d’'un mélange visqueux au repos en contact avec l'air sur ses
deux faces (supérieure et inférieure) est définie (fig. 1.3). Avec la tige rouge de longueur I,
cette membrane est étirée de dzx.

Le travail nécessaire au déplacement dx de la tige de longueur ! vaut :

OW = Fdx = 2vldx (1.1)
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Ce qui permet d’écrire la tension de surface comme le rapport entre une force et une longueur
(1.2).
F

T=9 (1.2)

La tension superficielle est une force par unité de longueur exprimé en N/m.

— Approche thermodynamique

La tension de surface définie par l'approche thermodynamique est interprétée de la facon
suivante. Une molécule de liquide au voisinage de I'interface entre les deux fluides a un en-
vironnement différent d’une molécule qui se trouve au coeur du liquide. Une molécule qui
se situe a l'interface a moins d’interactions car elle a moins de molécules qui ’entourent.
Ainsi, il manque la moitié des liaisons moléculaires & la molécule qui se situe & l'interface par
rapport a une molécule qui se situe au coeur du fluide (fig. 1.4). Ce manque engendre une
augmentation de ’énergie libre proportionnelle a la surface de 'interface.
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FIGURE 1.4 — Représentation du manque de liaisons pour une molécule en surface par
rapport & une molécule dans le bulk [34].

La démonstration thermodynamique est la suivante. La présence d’une interface entre deux
phases entraine un exces d’énergie libre. Gibbs associe cet excédent d’énergie libre a la tension
de surface [35]. Il propose de prendre un systéme fermé de volume constant V' et de tempé-
rature constante 7. Le systéme est composé de deux phases : le liquide (L) et sa vapeur (G).
D’apres le premier principe de la thermodynamique, si un travail élémentaire est appliqué au
systeéme, il provient des variations élémentaires des parameétres extensifs du systeme : V', A
la surface de l'interface et n la quantité de matiere totale.

Si la surface croit d’une unité, v correspond a 1’énergie associée a I’accroissement de la surface.
D’apres 1’équation de la variation de I’énergie interne (dU), on a :

dU =TdS — pdV + vdA + pdn (1.3)

Avec S ’entropie du syteme, p sa pression et u son potentiel chimique. Par la transformée de
Legendre, la variation d’énergie libre peut étre écrite (1.4)

dF = —SdT — pdV + vdA + pdn (1.4)

Par définition, la tension de surface s’écrit :

oOF
- (& 1.
v (aA)T,v,n (1.5)

La tension de surface correspond donc a la dérivée de 1’énergie libre d’'un systéme fermé par
rapport & la surface de l'interface A pour une température 7', un volume V' et une quantité

10
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de matiere n maintenus constants.

— Approche par attraction-répulsion
Cette derniére approche de la tension de surface est proposée par A. Marchand et al.[36].
IIs cherchent a expliquer pourquoi la tension de surface est définie normale a l'interface.
Pour ce faire, ils proposent de considérer a la fois les forces d’attraction mais aussi les
forces de répulsion (fig. 1.5).
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FIGURE 1.5 — Représentation des forces d’attraction (gris) et répulsion (pointillés) pour
une molécule proche de Uinterface et une molécule dans le bulk [34].

L’interface entre deux fluides est considérée comme diffuse, c’est a dire qu’il y a une
épaisseur de quelques molécules dans laquelle est observée une transition entre les deux

fluides (fig. 1.6).

“épaisseur de

O O O O CS)O OO Finterface

FIGURE 1.6 — Interface diffuse [34].

Marchand et al. proposent de découpler la force d’attraction et la force de répulsion
moléculaire qui composent la force d’interaction moléculaire. La force de répulsion est
considérée isotrope alors que la force d’attraction est anisotrope. L’isotropie de la force
de contribution de la répulsion vient de sa courte portée. En effet, elle est la conséquence
de la répulsion de nuages électroniques des molécules et peut donc étre considérée comme
une force de contact. Elle ne dépend que tres peu de la structure de son environnement
et méme proche de la surface, elle posseéde une amplitude identique dans toutes les direc-
tions. Les forces attractives sont, au contraire, a plus grande portée. Cela les rend plus
dépendantes de la structure moléculaire de leur environnement. C’est cette anisotropie
des contraintes pres de l'interface qui génere la force de tension de surface.

Pour imager I'explication précédente, Marchand et al. proposent de diviser le liquide en
deux sous domaines comme dans la figure 1.7. Le systéme est en équilibre sur chaque
couche donc les forces se compensent. L’amplitude de la force attractive augmente en
fonction de la profondeur de la couche. Plus la molécule est loin de 'interface, plus sa
composante d’attraction est grande et sature a sa valeur maximale lorsque la molécule

11
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est assez loin de l'interface. La contrainte répulsive suit le méme comportement par com-
pensation, pour conserver 1’équilibre des forces verticales.

v v v
RS ERATICE AR & BT SR L

FIGURE 1.7 — Forces de répulsion (pointillés) et d’attraction (gris) verticales exercées dans
un espace semi infini de liquide sur un sous-systéme donné (région grise tachetée) par le
reste du liquide (région grise non tachetée).

Le liquide est ensuite découpé perpendiculairement & linterface (fig. 1.8). Comme la
répulsion est considérée isotrope, 'amplitude de la répulsion est connue et est fonction
de la distance par rapport a l'interface. A 'opposé, 'amplitude de la force d’attraction
horizontale, anisotrope, ne dépend pas de la distance par rapport a l'interface dans le
plan horizontal.

FIGURE 1.8 — Forces de répulsion (pointillés) et d’attraction (gris) horizontales exercées
dans un espace semi infini de liquide sur un sous-systéme donné (région grise tachetée) par
le reste du liquide (région grise non tachetée).

La résultante de la force d’attraction et la force de répulsion est une force attractive
exercée par la gauche sur la droite et localisée sur quelques couches atomiques (fig. 1.9).
L’intégrale de cette contrainte sur la hauteur du liquide donne ~ par unité de profondeur.

FIGURE 1.9 — Résultante de la force attractive et répulsive [34].
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1.1.2 Interface courbe

On a précédemment vu que la tension de surface était un phénomene qui se produit a
I'interface entre deux fluides non miscibles. Nous allons nous intéresser maintenant a ’effet
de cette tension de surface sur le comportement des fluides et de l'interface.

Pression de Laplace

La tension de surface est a l'origine d’une surpression a l'intérieur de la goutte. En effet,
en s’optimisant, une surface va prendre une forme courbe. La courbure de l'interface induit
une différence de pression entre les deux fluides [37].

Pour commencer, on va s’intéresser au cas le plus simple, une goutte sphérique. Soit une
goutte d’eau (L) de volume Vj, dans l'air (G) de volume Vi, pour minimiser son énergie
superficielle, la goutte est sphérique de rayon R (fig. 1.10).

dR .

FIGURE 1.10 — Goutte sphérique de liquide (L) a I’équilibre et entrouré de gaz (G).

En utilisant la méthode des déplacements virtuels. Si I'interface liquide-gaz se déplace de
dR, le travail des forces de pression et capillaire s’écrit :

Wa = —PadVg
oW = Prdvy, (1.6)
ow = vdA

Or, dVg = —dVy, = 47R%*dR et dA = 87 RdR ainsi que 6W = §Wp, + 0Wq. Avec Pg et P,
respectivement la pression de lair et la pression dans la goutte.

Ainsi :
OW = —PgdVg + PrdVy = ~vdA (1.7)
(P — Pg) (4R?) dR = 787 RdR (1.8)
2
AP:(PL—PG):’YE (1.9)

Le saut de pression entre les deux milieux vaut AP et dépend de la tension de surface entre
les deux fluides et de la taille de la goutte.
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Le cas d’une sphére ne peut pas étre généralisé. On s’intéresse maintenant au cas plus
général : les interfaces quelconques.

Il faut appliquer le théoréme de Laplace [37] pour toute surface courbée avec R et R’ les
rayons de courbure principaux de la surface considérée.

1 1
AP=~=+— 1.10
5+ %) (1.10)
Si R = R/, alors le liquide a une forme de spheére parfaite et on retrouve 1’équation (1.9). De
méme que dans le cas d’une interface plane, R — oo et R’ — oo montrent qu’il n’y a pas
de saut de pression entre les deux fluides. Deux fluides qui n’ont pas d’interfaces courbes
sont & méme pression.

Montée capillaire

Il a été vu qu’en s’optimisant, I'interface fluide-fluide se déforme. Lorsqu’on rajoute un
solide en contact avec I'interface fluide-fluide, elle peut se déplacer sur ce solide. Le nouveau
domaine créé par le contact entre I'interface fluide-fluide et le solide est appelé ligne triple.
En suivant le déplacement de la ligne triple sur le solide, on peut mesurer le déplacement
de l'interface fluide-fluide par rapport au solide.

La montée capillaire consiste a déplacer une interface liquide-air dans un tube plongé dans
le liquide (fig. 1.11). Cette étude a permis de mettre en place la Loi de Jurin qui lie la
montée capillaire h, la tension de surface v et le rayon du tube solide r.

FIGURE 1.11 — Tube capillaire avec remontée capillaire du liquide.

Cette ascension s’oppose aux forces de gravité. Il faut appliquer la loi de Laplace [37] &
Iinterface du liquide dans le tube capillaire pour avoir I’équation de la pression a U'interface :

AP =2v/R (1.11)

Le ménisque est une portion de sphére de rayon R et avec un angle de contact avec la paroi
du tube qui vaut 6. Ainsi R = r/cosf. En se placant au niveau du ménisque au point A
ou la hauteur h est maximale, la pression P4 vaut :

Py=Py—2v/R (1.12)
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Avec Py la pression atmosphérique.
Au point B ou h = 0, la pression est la suivante :

Pg = Py = Pa+ pigh (1.13)
En introduisant (1.12) dans (1.13) ’équation de la pression devient :
2
Py=F — % + pigh (1.14)
2y
& — = pigh 1.15
7 =P (1.15)
2y
h = 1.16
pgR (1.16)
L’équation (1.11) se trouve aussi en faisant un bilan des forces appliquées au ménisque.
Fi+P=0 (1.17)
P = —pgnr*h (1.18)
F; = (2mr)y cos 0 (1.19)
2y
= 1.20
pigR (1.20)

Avec F; la force liée a la tension de surface appliquée a la ligne triple, cercle de périmetre
2R et P la force exercée par la gravité sur le volume de liquide 7 R?h (fig. 1.12).

A B A
Fi

P

FIGURE 1.12 — Equilibre des forces dans le cas d’une ascension capillaire.

Les forces capillaire peuvent s’opposer aux forces de gravité. Ce constat amene ainsi a une
notion fondamentale du mouillage : la longueur capillaire.

Longueur capillaire

On note la longueur capillaire [, ou k1. C’est une longueur caractéristique d’un liquide qui
permet de connaitre la prédominance des forces capillaires sur les forces gravitationnelles.
Tant que la longueur capillaire n’est pas dépassée, les effets de la gravité sont négligés par
rapport aux effets capillaires. La longueur capillaire s’exprime en fonction de la tension de
surface v, de la masse volumique du liquide p et de la constante d’accélération de pesanteur
g.

lo= /L (1.21)

Py

Cette longueur capillaire permet de définir un volume de goutte maximal pour lequel la
goutte n’est pas déformée par la gravité. Les études de mouillage doivent prendre en compte
cette grandeur afin de choisir un volume de liquide tel que, en s’étalant, le rayon de la zone
mouillée soit inférieur a la longueur capillaire. Pour information, pour de 'eau a 20° la
longueur capillaire est de 2,7mm.
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1.2 Propriété de mouillabilité

Maintenant que les phénomenes physiques qui caractérisent le mouillage ont été présentés,
on va s’'intéresser a la caractérisation du mouillage.

1.2.1 Goutte sessile

Expérimentalement, pour définir les propriétés de mouillabilité d’une surface, un test de
la goutte sessile peut étre réalisé. Ce test consiste a déposer une goutte d’un faible volume
(1-10pL), afin de garantir une longueur d’étalement inférieure a la longueur capillaire, sur
une surface et a regarder son état d’équilibre. Le résultat obtenu est une goutte en vue de
cOté comme sur la figure 1.13. Sur 'image, il est possible de mesurer ’angle de contact
0, c’est a dire 'angle entre l'interface fluide-fluide et le plan du substrat. C’est cet angle
de contact qui va définir le caractere hydrophile ou hydrophobe de la surface. On a une
surface hydrophile pour 6 < 90° et hydrophobe pour 6 > 90°.

FIGURE 1.13 — Essai de mouillabilité par le test de la goutte sessile.

Il a été observé qu’il n’y a pas un unique angle de contact pour lequel une goutte est a
I’équilibre macroscopique. L’angle de contact varie entre un angle minimal 6, et un angle
maximal 6,. Le domaine de variation d’angle de contact se nomme hystérése d’angle de
contact.

1.2.2 Hystérese d’angle de contact

L’hystérese d’angle de contact (CAH) est un phénomene qui se caractérise en dynamique.
Ainsi, pour une surface, deux angles critiques peuvent étre caractérisés 6, et 0. Ils cor-
repondent aux deux angles qui bornent le domaine d’équilibre de la goutte (fig. 1.14). Ils
vérifient toujours 6. € [0,,0,], avec 6, I'angle a I’équilibre.

La valeur du domaine de I’hystérése AH se calcule avec I’équation (1.22).

AH =0, —0, (1.22)

L’hystérese est un phénomeéne qui a de nombreuses origines [38] :

— Rugosité de la surface

— Hétérogénéités chimiques

— Taille de la goutte

— Contamination [39]

Dans le cadre de cette theése, I’hypothese suivante est faite : I'origine de I’hystéreése est
liée a des défauts non maitrisés sur la surface, c’est a dire de ’hétérogénéité chimique et
de la rugosité. Cette hypotheése s’inspire de I'hypothese définit par de Gennes [40]. Pour
caractériser ’hystérese, il y a deux méthodes couramment utilisées :
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Rectle Equilibre

|
|
,r

Avance

FIGURE 1.14 — Hystérese d’angle de contact.

— Variation de volume
Méthode qui consiste a faire varier le volume de la goutte jusqu’a ce que la ligne triple
se déplace (fig. 1.15). Ainsi 6, et 6, sont mesurés au moment du déplacement de la ligne
triple.

FIGURE 1.15 — Mesure de ’hystérése par variation de volume.

— Tiltage
Méthode qui consiste & incliner la surface jusqu’a ce que la goutte décroche (fig. 1.16).
Au moment du décrochage, 6, et 6, sont mesurés.

0;
‘ O

FIGURE 1.16 — Mesure de I’hystérese par tiltage.

Il a été montré par Dubov [41] que ces deux méthodes de mesure ne donnent pas tout a
fait les mémes valeurs d’angle d’avancée et de reculée.

17
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1.3 Mouillage statique

1.3.1 Goutte en équilibre

Young en 1805 propose de relier la tension de surface 7 & I'angle d’équilibre mesuré 6 [42]. 11
propose la représentation (fig. 1.17) ou la tension de surface liquide-gaz est vy, la tension
de surface solide-gaz est vgy et la tension de surface solide-liquide vaut ygz,. Les trois forces
liées a ces interfaces permettent de définir I'angle de contact de Young 6y .

YLV

Ysv 0y sL

- >

FIGURE 1.17 — Equilibre de Young.

A T’équilibre, Young propose ’écriture suivante :
Y51 + iy cosfy — 5y =0 (1.23)

La loi de Young [42] permet de définir ’angle de contact fy entre U'interface liquide-gaz et

Iinterface solide-liquide :
VSV — YSL

YLV
Avec les indices V' pour vapeur, L pour liquide et S pour solide. Le parametre d’étalement
S peut étre exprimé en fonction de 'angle de Young :

cosfy = (1.24)

S =~pv(cosfy —1) (1.25)

Avec vy la tension de surface entre les phases liquide et gaz.

— Si § > 0 le mouillage est total, c’est a dire que le solide abaisse son énergie en étant
mouillé.

— Si S < 0 le mouillage est partiel, c’est a dire que la goutte ne s’étale pas, le solide a
"intérét" a rester sec.

C’est dans le cadre du mouillage partiel que 1’étude de la mouillabilité s’applique.

De plus, cette équation de Young (1.24) permet d’écrire 1’équation de I’adhésion d’un
liquide sur la surface [43] qui est la loi de Young-Dupré.

Wsr, = vrv (1 + cosby) (1.26)

Cette approche de Young qui définit le mouillage a 1’équilibre a été remise en question des
1945. Pease [44] questionne I"équation du travail d’adhésion de Young-Dupré Wgsy (1.26).
En effet, il expose le fait qu’avec I’hystérese d’angle de contact, pour une méme surface, le
travail d’adhésion de Dupré varie. 8 évolue entre 0, et 0.

Pease propose de prendre plutét en compte localement 'adhésion de la ligne triple, car la
ligne triple peut avoir des positions différentes et ces positions peuvent faire varier le travail
moyen. Le travail d’adhésion est plus réaliste si on prend en compte la ligne triple et I’état du
solide localement. La surface d’un substrat est une mosaique de groupes polaires et apolaires
arrangés de fagon réguliere sur un plan cristallin et avec une distribution statistique sur
une surface solide amorphe. La ligne triple traverse donc ces différents domaines avec des
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propriétés différentes et W), est le travail d’adhésion d’un groupe polaire, W,,, le travail
d’adhésion non polaire et la longueur de ligne triple dans chacun des domaines L, L.
L’explession du travail d’adhésion de Pease est :

Wsrp = WyLp + WypLyy (1.27)

Avec Dexplication du mouillage faite par Young, ou le mouillage se fait sur une surface
plane et chimiquement homogene, de nouvelles études ont été réalisées afin d’inclure des
modifications topographiques ou chimiques de surface. Historiquement, les premiers mo-
deles de mouillage sur surfaces texturées ont été proposés en considérant que les aires des
interfaces permettent de déterminer ’angle de contact. Depuis les années 2000, de plus en
plus de publications proposent de considérer plutdt la ligne triple pour quantifier ’angle
de contact [17].

1.3.2 Approche par aire de contact

Le principe de cette approche est d’exprimer ’angle de contact 6* en fonction de l'aire de
contact liquide-solide. La tension de surface liquide-gaz sera désormais appelée ~.
Pour commencer, Wenzel (1936) a travaillé sur un moyen d’améliorer le modele de Young
en prenant en compte la rugosité de surface. Wenzel met en lien angle de contact et facteur
de rugosité TW[45]. Ce facteur correspond au rapport d’aire réelle sur aire projetée et est
supérieur ou égal a 1.

La variation d’énergie libre surfacique pour un déplacement d’interface dx (fig. 1.18)

liquide

FIGURE 1.18 — Régime de Wenzel [46].

s’écrit :
dE = r(vs1 — vs)dx + ydw cos 0 (1.28)

Avec la tension de surface liquide gaz v, vsc la tension de surface solide gaz et vgr la
tension de surface solide liquide. A I’équilibre, E tend vers 0 et ainsi en résulte la relation

de Wenzel :
cos 0" = rcos by (1.29)

Cassie et Baxter (1944) ont travaillé sur des surfaces poreuses et ont considéré le cas
ou il y a des poches d’air entre solide et liquide [47]. Ils définissent une fraction de solide
mouillé ¢g pour définir 'angle de contact apparent : cos 6* = —1 + ¢g(cosfy + 1).

En 1948 Cassie exprime 'angle de contact en passant par la variation de I’énergie libre
dE pour un déplacement de la ligne triple dz (fig. 1.19).

dE = ¢s(vsr — vsa)dx + (1 — ¢g)ydx + ~ydx cos 0* (1.30)
En minimisant F, I’équation de Cassie s’écrit :

cos 0" = -1+ ¢g(cosby + 1) (1.31)
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T uu“um

FIGURE 1.19 — Régime de Cassie-Baxter [46].

Ces deux premieres études ont permis de définir deux états de mouillage d’une surface. En
premier, avec 1’étude de Wenzel, il a été proposé de considérer une goutte qui impregne les
textures, c’est un état Wenzel. En second, Cassie et Baxter ont caractérisé un état ou la
goutte est portée par le dessus des textures, c’est I’état Cassie.

Etat Wenzel Etat Cassie

" ¥...)

FIGURE 1.20 — Deux configurations : a) Etat Wenzel, b) Etat Cassie.

Marmur a ensuite cherché une expression plus générale qui peut a la fois définir ’état
Cassie, I'état Wenzel et décrire un état intermédiaire, de transition (fig. 1.21)[48].

Gibbs
energy

Partial impalement

|

Cassie-Baxter

Wenzel

M.

Impalement
state

FIGURE 1.21 — Représentation des états de Cassie-Baxter et de Wenzel selon 1’approche
de Marmur faisant intervenir 1’énergie libre de Gibbs des systémes [49].

Il utilise 1’énergie de Gibbs du systéeme G et cherche a la minimiser pour un volume de

liquide constant.
G =vALc + 756 Asc +vsLAsL (1.32)
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Il y a les trois aires de contact A;; avec S pour le solide, G le gaz et L le liquide.
L’aire de contact liquide-gaz se décompose en deux parties : la partie extérieure et la partie
piégée dans les textures.

Arpg = 2mR*(1 — cosf) + (1 — f)mR*sin? 0 (1.33)

Avec R le rayon de la goutte, f la fraction de solide mouillé et § ’angle de contact apparent.
L’aire solide-liquide est :
Asp = fnR?*rsin® 0 (1.34)

Marmur introduit un parametre (ry) qui correspond au facteur de rugosité mais pour la
fraction de solide mouillé uniquement f.

Tff + T’l_f(l — f) =r (1.35)

Enfin, il reste 'aire de contact solide-gaz composée de deux parties, I’aire hors de la zone
mouillée et 'aire dans la texture:

Asq = {Asolide — 7R%r sin® 0} + 7TR27‘1_f(1 — f)sin?6 (1.36)
Le rayon de la goutte en fonction du volume de liquide s’exprime de la fagon suivante :
2/3 —2/3
R? = <ﬂ> (2 — 3cos @ + cos® 9) / (1.37)
T
En réécrivant (1.32) sous forme adimensionnelle, il trouve :
* _ G _ p—2/3 .2
Ou
F(6) = (2 — 3cosf + cos> §) (1.39)
Et

O(f)=rsfcosby + f—1 (1.40)

Ainsi, les deux cas extrémes Wenzel et Cassie-Baxter sont modélisés et entre ces deux états
une zone de transition, d’imprégnation incompléte est aussi calculée. Il va y avoir un angle
critique 6. pour passer du régime Cassie-Baxter au régime Wenzel (fig. 1.22).

Etat Cassie Etat Wenzel

FIGURE 1.22 — Angle critique de transition Cassie vers Wenzel.

L’angle critique 6. vaut :

~
|
—_

cosf. = (1.41)

3
|
~

On s’intéresse ensuite a ’approche par ligne triple.
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1.3.3 Approche par ligne triple

L’approche par ligne triple considére des phénomenes locaux sur la ligne triple qui se ré-
percutent sur le comportement global de la goutte.

Extrand a publié plusieurs articles dans lesquels il met en avant une autre fagon de voir le
mouillage, en considérant des interactions sur la ligne triple. En 2003 Extrand publie un
article [50] pour réfuter le modele de Cassie [47]. Expérimentalement, ce premier travail
va étre fortement critiqué mais par la suite Gao et McCarthy ont repris ’étude d’Extrand
de fagon plus fiable et ont montré des résultats similaires [51]. En 2002 [52], 2004 [53] puis
2006 [54], Extrand va proposer et améliorer un modele de calcul d’angle de contact pour
un substrat texturé topographiquement. Il se base sur I’hystérése et les interactions avec
le substrat uniquement au niveau de la ligne triple.

Le contre exemple d’Extrand qui remet en cause les modeles de Cassie-Baxter et Wen-
zel est le suivant : il texture chimiquement une portion de surface et dépose des gouttes
sur la partie centrale. Il observe que pour des volumes de goutte suffisamment grands pour
que la ligne triple soit hors textures, la goutte a un état d’équilibre proche de 1’équilibre
sans texture (fig. 1.23).

[ | I TITIT ]
f— w —>

\Y
/0,
[ VT |

—w ——»]

[ VI TTITTT ]
[—— w —>]
l&—D—»
<]l dle—2—>ple ] »

FIGURE 1.23 — Essais d’Extrand [50].

’ Surface \ 0, \ 0, \ Af ‘
Wafer de SI 7+3 <2 <7
PS 95+2 | 87+2 | 8+4
PS sur Wafer de SI 6+2 <2 <6
PFA 107+2 | 84 +2 | 23+4
PFA texturé 67+3 | 12+3 | 55+6
PFA texturé sur PFA | 1094+3 | 84 +2 | 265

TABLE 1.1 — Résultats des essais d’Extrand pour de 1'eau [50].
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Extrand observe qu’avec ou sans texturation centrale, I’angle de contact reste sensiblement
le méme (Tab 1.1) alors que le modele de Cassie annonce un angle différent. Il conclut en
expliquant que la méthode qui consiste & moyenner I’angle de contact en fonction de ’aire
de contact ne s’applique pas, I’angle de contact serait donc déterminé par les interactions
au niveau de la ligne triple. Cette étude ayant suscité de nombreuses remises en question,
Gao et McCarthy ont réalisé une étude semblable afin de vérifier le travail d’Extrand [51].

Dans cette étude, Gao et McCarthy travaillent sur des surfaces avec une texturation cen-
trale (fig. 1.24). Deux textures sont testées : la texturation chimique et la texturation

topographique.

c a b

FIGURE 1.24 — Configurations étudiées : a) un seul matériau sans textures, b) texture
chimique centrale, ¢) texture topographique centrale [51].

Les études chimiques et topographiques comparent les résultats mesurés et les résultats
issus des équations de Cassie-Baxter et Wenzel. Les textures étudiées sont présentés dans
la figure (fig. 1.25) avec d le diameétre de la zone texturée et D le diametre de la goutte
déposée.

a

<—

FIGURE 1.25 — Textures proposées par Gao et McCarthy [51], d est la diameétre de 1aire
texturée et D est de diametre de la goutte. La taille de la barre dans I'image d vaut 10

pm.

Pour I’étude de la texturation chimique figure (fig. 1.25a), ils utilisent une surface hydro-
phobe (6, = 119° et 6, = 110°) sur laquelle un ilot central est hydrophile (6, = 35° et
0, = 10°). Les résultats de leur expérience sont présentés dans le tableau 1.2. Ils observent
toujours deux cas, si d > D 1’équilibre a les propriétés de la surface hydrophile et si d < D,
I’équilibre a les propriétés de la surface hydrophobe.

23



Chapitre 1. Mouillabilité

Texturation d(mm) | D(mm) | f1 fo | 6a/r(calc) | 04/ (0bs)
Chimique (fig. 1.25a) 1 0.5 1.00 | 0.00 33°/11°
Chimique (fig. 1.25a) 1 1.5 0.44 | 0.56 | 85°/76° | 119°/110°

Topographique (fig. 1.25b) 1 0.5 1.00 | 0.00 168°/132°
Topographique (fig. 1.25b) 1 1.2 0.69 | 0.31 | 145°/115° | 117°/82°
Topographique (fig. 1.25¢) 1 0.5 1.00 | 0.00 117°/82°
Topographique (fig. 1.25¢) 1 1.2 0.69 | 0.31 | 128°/196° | 167°/132°
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TABLE 1.2 — Résultats des essais de Gao et McCarthy [51].

Pour I'étude de la texturation topographique, ils utilisent la texturation de la figure 1.25d.
Les résultats de leur expérience sont présentés dans le tableau 1.2 pour le cas de la textu-
ration figure 1.25b et figure 1.25¢. Ils observent que les angles de contact sont les mémes
si la ligne triple est sur les textures quelque soit la configuration b ou c.

Goa et McCarthy concluent leur étude en prouvant que les résultats présentés par Extrand
sont valides et questionnent l'utilisation des modeles de Cassie-Baxter et Wenzel car les
résultats obtenus par ces modeles sont tres différents des valeurs mesurées.

Extrand a ensuite cherché & développer une méthode pour calculer I'angle de contact en

utilisant la position de la ligne triple. Il va définir I’hystérese d’angle de contact pour un sub-
strat plan, c’est ce qu'il appelle I'hystérese "intrinseque” d’une surface Af figure 1.26(a-b).

a(( b
! !
- /lt
| |

fe—D — fe—D —|

FIGURE 1.26 — Mesure des hystéréses intrinséques [54].

Abo = Oa0 — 010 (1.42)

Avec 0,0 et 0,0 les angles de contact a I’avancée et reculée pour un substrat plan. Il va
ensuite y avoir deux cas étudiés et modélisés par Extrand en 2002 [52]: une goutte suspen-
due et une goutte imprégnée.

Goutte en suspension

Extrand se place dans le cas d’une étude avec un substrat de plots rectangulaires (fig. 1.27).
L’angle de contact apparent ; peut s’exprimer en fonction des angles d’avancée dans 'air
0y et sur le solide 0, ;.

0; = )\pepJ‘ + )\bﬂbﬂ» (1.43)

Avec ), la fraction linéaire de la ligne triple sur le solide et A, la fraction linéaire de ligne
triple entre les aspérités Ay + A, = 1. Dans I'étude, 04, = 180°. Extrand écrit alors :

Op.; = Ouir = 180° (1.44)

Extrand s’intéresse ensuite a 'angle 6, ; qu’il étudie en avancée et reculée, respectivement
Ga,i et 97«72'.
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FIGURE 1.27 — Substrat proposé par Extrand en 2002 pour étudier ’hystérése [52].

Dans la figure 1.28, I'angle d’avancée sur le bord d’une aspérité 6, , peut s’exprimer en

\\\\\ \ W4 X\\\\\\\\\\\\\\\}}I

FIGURE 1.28 — Evolution de I'angle d’avancée [52].

fonction de 6, et 'inclinaison des plans de contact ¢ (fig. 1.27).
Opa =00+ (180° — @) =b,0 +w (1.45)
L’angle d’avancée 6, peut ainsi s’écrire a partir de (1.43), (1.44) et (1.45):
0o = Ap(Oa,0 +w) + (1 = Ap)bair (1.46)
Pour 'angle de reculée 6, , (fig. 1.29) :
I (1.47)
L’angle de reculée apparent 6, peut ainsi étre écrit :
0r = Apbro + (1 — Ap)bair (1.48)
L’hystérese d’angle de contact va s’écrire en fonction de (1.42), (1.46) et (1.48):

Af = Ay (A +w) (1.49)
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d
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FIGURE 1.29 — Evolution de I’angle de reculée [52].

Goutte imprégnée

Pour I'état de goutte imprégnée, Extrand reprend le méme principe que pour la goutte
suspendue. Il va exprimer les deux angles possible en fonction de la position de la ligne
triple. Sur le bord d’une aspérité, les angles d’avancée et reculée valent :

HW = Ha,O +w (150)
Opr = 0r0—w (1.51)
Et hors aspérités :

Opa = a0 (1.52)
Opr =00 (1.53)

En recombinant ces expressions :
0o = Ap(Oa0 +w) + (1 — Ap)ba0 (1.54)
Or = Xp(0ro—w) + (1 —Ap)bro (1.55)

Extrand exprime donc ’hystérése d’angle de contact pour les gouttes imprégnées :
A0 = Ay + 2 pw (1.56)

Cette nouvelle approche d’estimation de 'angle de contact proposée par Extrand [52] est
enfin testée pour des surfaces texturées et comparées avec I’approche par aire de contact
(fig. 1.30).

suspended or measured Cassie/Wenzel equation linear equations
surface feature collapsed 0a (deg)  O;(deg) A0 (deg) 0O.(deg) 0O, (deg) A (deg) 0, (deg) O (deg) A8 (deg)
stripes suspended 165 132 33 150 143 8 180 160 20
circular posts suspended 170 155 15 167 164 3 180 153 27
circular cavities collapsed 138 75 63 129 L1 12 133 81 52

FIGURE 1.30 — Résultats du premier modele d’Extrand 2002 [52].

Extrand constate que la valeur de I’angle de contact trouvée est bien plus fidele a la réalité
qu’avec la méthode par aire de contact et c’est d’autant plus vrai pour 'hystérese. Il y a
quand méme une erreur notable sur les valeurs trouvées (fig. 1.30). Le modele proposé par
Extrand pour calculer ’angle de contact n’est donc pas parfait bien qu’il donne des résultats
plus proches des mesures expérimentales comparé aux modeles de Wenzel et Cassie-Baxter.
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Les deux états d’équilibre étant définis, Extrand a déterminé les conditions pour changer
d’état.

Extrand en 2002 va introduire un terme : la densité de ligne triple A qui s’exprime en
fonction du périmetre de la ligne triple p et l'aire des aspérités §. Ce terme va permettre
de définir, en fonction de la géométrie du systeme, une valeur critique A, pour laquelle une
goutte va étre imprégnée ou étre en suspension.

A =pd (1.57)

Extrand définit la transition d’'une goutte suspendue a une goutte imprégnée lorsque les
forces de masse de la goutte F' égales les forces de surface f.

F = f(A) (1.58)
F = pgV (1.59)
f = —AAycosb; (1.60)

Avec p la masse volumique, g 'accélération de pesanteur, V le volume de la goutte, A
I’aire de contact apparente, v la tension de surface et 5 ’angle de contact sur les aspérités
suivant ’axe vertical.

05 = 040 +w — 90° (1.61)

Ainsi il y a deux domaines :

- A > A, la goutte est suspendue

— A < A la goutte est imprégnée

Extrand conclu que le mouillage qui prenait en compte p, v et 0,0 devrait aussi prendre
en considération A.(w,0,, V).

Les scientifiques fidéles a 'approche par aire de contact ont proposé de considérer plu-
tot cette approche comme un moyen de définir des propriétés de surface indépendamment
de la goutte [55]. Nosonovsky a montré que pour des texturations avec de fortes hétérogé-
néités, comme le cas de 1'ilot, les modeles de Cassie et Wenzel ne fonctionnent plus mais
que dans des cas ou la texturation ne subit pas de fortes variations locales, 'approche
de Cassie-Baxter et Wenzel fonctionnent [56]. Marmur s’est aussi intéressé a cette notion
de variation brusque de propriété de surface et a mis en avant le fait que dans les essais
de Gao, les textures sont du méme ordre de grandeur que la goutte, alors que pour des
textures plus petites en dimension, 'angle de contact se rapproche des angles théoriques
de Cassie ou Wenzel [57].

La littérature tend & montrer tout de méme qu’en effet, la ligne triple est localement sollici-
tée pour définir I’état d’équilibre global d’une goutte. Les modeles de Cassie et Wenzel sont
une premiere approche pour la texturation de surface. L’approche par ligne triple semble
expliquer plus précisément l'origine de 1’état d’équilibre mais il faut connaitre la position
exacte de la ligne triple a I’équilibre. Cette méthode telle que présentée dans la littérature
n’est pas prédictive. Il y a néanmoins des études locales de déplacement de ligne triple qui
ont été réalisées afin de déterminer si dans certaines conditions la goutte pouvait imprégner
des textures en fonction des conditions d’équilibre locales [58].

Ces débats dans la littérature ont remis en question l'influence de la texturation sous la
goutte & I'état final et pendant 1’étalement. Néanmoins aucune solution n’a été trouvée
pour avoir un modele qui fonctionne dans tous les cas.

L’émergence d’une autre approche portée par E. Bormashenko [59] essaye de lier ces deux
visions du mouillage, c’est I’approche mixte afin de pouvoir prendre en compte plus de
comportements du mouillage.
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1.3.4 Mouillage mixte

E. Bormashenko propose une étude de I’angle de contact a partir d’'une équation d’équilibre
de I'énergie libre [59] en considérant & la fois les aires de contact et aussi la ligne triple. La
goutte est axialement symétrique de rayon a et est déposée sur une surface rugueuse. En
exercant un potentiel externe U(h,x) on a son énergie libre de Gibbs G' qui vaut :

G= /Oa['mecwl + <;H;)2

+ 2wz (YsL — YSA)Tds

+ 27y (1 — ¢s) (1.62)
+ 27T

+ 2mal'€

+ U(h,x)]dzx

Avec h(z) la hauteur locale de la surface liquide par rapport au substrat.y, vsr, 754 sont
respectivement la tension de surface entre les phases liquide/air, solide/liquide et solide/air,
T est la tension de la ligne triple, ¢ est la fraction de surface liquide/solide, r est le facteur
de rugosité, & est le périmétre de la ligne triple par unité d’aire de substrat sous la goutte.
Le rayon de la goutte a est largement supérieur a la taille caractéristique des rugosités.
Les termes de I’équation de ’énergie libre (1.62) correspondent & :

dh

2
CJo v2ma 1+ (d> dz, I'énergie de la phase liquide
x

- o 2mz(ysL — vsa)r¢sdx, Pénergie du solide mouillé

—_

w N

- Jo 2y (1 — ¢s)dx, Pénergie de linterface liquide/air dans les poches
4. [§ 2nDdz, énergie de la ligne triple externe (fig. 1.31.)
5. [y 2malédx, Pénergie de la ligne triple interne (fig. 1.31.)

external triple line  py

. . internal triple lines
external triple line

internal triple lines

FIGURE 1.31 — Représentation de la ligne triple externe et interne de I’équation (1.62)
[59].

Avec une condition de volume constant :

V= / 2whdx = const (1.63)
0

28



1.3. Mouillage statique

Les équations (1.62) et (1.63) réduisent le probléme en une fonction de ’énergie libre a
minimiser :

G= / G(h,l, z)d (1.64)
0
G = 2myzV1+ h'2 + 2nxll + 2x\zh 4+ U(h, ) 4 27T (1.65)

avec A le multiplicateur de Lagrange déduit de I’équation (1.63), II = (ysr — ysa)rds +

’7(1 - ¢s) + Fg .
Apres développement, E. Bormashenko trouve 'expression de I’angle apparent 6* :

cos0* =r¢scosby + ¢ps — 1 — 5 <§ + clz) (1.66)
Cette équation de 'angle apparent (1.66) comprend les équations de Wenzel[45] et Cassie-
Baxter[47].
En effet, pour un » = 1 et comme les effets de la ligne triple sont négligeables, on retrouve
(1.31):
cosf" = ¢pscosf + ps —1 = —1+ ¢pg(cosf + 1) (1.67)

Sion aun 7 # 1 et que les effets de la ligne triple toujours négligeables, on a une équation
de Cassie-Baxter modifiée, introduite par Marmur, Miwa et al. [48, 60].

cos 0 =rpscosh + ps — 1 (1.68)

Dans le cas ou 7 = 1 et que les effets sur la ligne triple sont négligeables (£ >> 1/a), on a
I’équation proposée par Hong et Ho [61]

r
cos 0" = ¢scos0 + ¢ps — 1 — re (1.69)
v

En supposant ({§ << 1/a), on obtient ’équation de Neumann-Boruvka [62] :

T
cos 0 =rpscosh + ps — 1 — — (1.70)
va

Dans le cas ou ¢s = 1 et les effets liés a la ligne de triple I" sont négligeables, on obtient
I’équation de Wenzel (1.29)[45] :
cosf* =rcosf (1.71)
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1.4 Mouillage dynamique

Une autre approche du mouillage consiste a étudier I’étalement qui conduit a 1’état final.
C’est I’étude dynamique du mouillage. Plusieurs considérations et phénomenes sont étudiés.
Pour commencer on va s’intéresser a I’approche énergétique qui était aussi utilisée pour
I’étude statique. Dans le cadre de la dynamique, 'approche énergétique sert a déterminer
leffet de la texturation sur la possibilité d’étalement de la goutte. Ensuite, nous verrons
comment ’évolution du comportement d’une goutte est étudiée a travers trois échelles (fig.
1.32). En effet, le mouillage est un phénomene multi-échelle, c’est-a-dire que le mouillage
combine a la fois des interactions locales comme nous I’avons montré avec les études de
ligne triple mais aussi des phénoménes plus globaux comme les effets de capillarité. Ainsi,
les études dynamiques se font a différentes échelles et a chaque échelle sont associés certains
phénomenes intrinseques a 1’échelle étudiée. Nous verrons donc le mouillage dynamique a
I’échelle macroscopique, puis a I’échelle mésoscopique et enfin a I’échelle microscopique.

FIGURE 1.32 — Représentation du mouillage en fonctions des échelles d’étude : échelle
macroscopique, mésoscopique et microscopique [63].

1.4.1 Approche énergétique

Une notion qui s’avere majeure dans le cas de ’étude du mouillage dynamique sur surface

texturée est I’énergie de barriere. En effet, cette barriere correspond a 1’énergie nécessaire

pour que la goutte dépasse une hétérogénéité locale de surface.

Johnson et Dettre ont inclus I’hystérese d’angle de contact a la méthode de ’énergie libre

[64] avec des tests sur des surfaces texturées topographiquement et chimiquement [65][66].

Ils mettent en avant I'idée qu’il y a une barriere énergétique entre deux positions d’équilibre

métastable (Fig. 1.33). Cette barriere énergétique s’applique en périphérie de la goutte.

Pour changer d’état, la goutte doit dépasser cette barriere. Ils concluent que I'angle de

contact observé dépend de la hauteur de ’énergie de barriere et de la capacité de la goutte

a la dépasser [64].

Fang et al. ont travaillé sur le déplacement de goutte induit par la texturation de sur-

face (Fig .1.34) a partir de I’évolution de ’énergie libre de la goutte en fonction de son

étalement[68]. Les hypotheses pour un systéme 2D sont :

(1) Gravité, hétérogénéité chimique, interactions solide-liquide, interaction moléculaire dans
le liquide sont négligées

(2) Tension de ligne négligée
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FIGURE 1.33 — Barrieres énergétiques Wi et Wy entre deux états stables [67].
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FIGURE 1.34 — Goutte avec déplacement imposé par une texture [68].

La premiere hypothese s’applique a I’hystérese d’angle de contact.
Dans cette étude, la goutte a deux états. Un état initial avec une énergie libre Fpp et un
état arbitraire avec une énergie libre Fy,.

Fo =vymRo + vs¢(Lar + 2kh) + C (1.72)
L k k k
Fyp =704 —2— b; b; + 2kh ; 1.
’Y( SIDGWJF; )""YSG(; + >+'YSLZ§::1@ +C (1.73)

Avec C' I’énergie libre inchangée du systeme, 6,, 'angle arbitraire, L, la distance d’avancée
de la ligne triple, 7y la tension de surface liquide-gaz, sy, la tension de surface solide-liquide,
vsa la tension de surface solide-gaz, b; la longueur locale d’air, a; la longueur locale de
solide, Rp le rayon initial de la goutte, h la hauteur des plots et k le nombre de textures.
Le systeme va donc faire varier son énergie libre initiale pour atteindre un état arbitraire :

Lar k k
N (e— £ b 7rRo> P s —vsa) (LT

in 6, — =
Fang et al. étudient ensuite ’énergie libre d’un systeme dans deux configurations, forte
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FIGURE 1.35 — Deux configuration O et O’ [68].

hydrophobie O et faible hydrophilie O’ 1.35. L’équation (1.73) est écrite pour les deux
configurations :

k n n
F3 =« (9(17" rﬁ‘g +> bi> + Y56 (Z bi+ > ai+ 2nh>
o =1

1=1 =1

) (1.75)
+YsL Z a; +C
L n l_'ri n—k'
o =7 <0arsina€:r + ' Z bz) + vsa (sz-f- Z a; —|—2nh)
i=n—k’ zkzl i=1 (176)
+yse Y, ai+C
i=n—k’

Et ’évolution de I’énergie libre entre deux états du systeme peut étre écrite :

n k
AF, o —v( > bz-—sz-)

i=n—k’ i=1

n—k’ n

+7sa (Z a; — Z%) (1.77)
i=1 i=k

+7sL ( z": a; — Zaz’)

i=n—k’ i=1

Fang et al. arrivent ainsi a quantifier I’énergie relative nécessaire pour que la goutte change
d’état a partir de I’équation (1.77). En fonction du signe de ’énergie relative. La transition
de I’état O vers I'état O sera donc favorisée ou défavorisée.
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Une autre approche énergétique est proposée par Dubov et al.[69]. Ils consideérent de I’élas-
ticité au niveau de la ligne triple. Deux situations sont étudiées : 'avancée de ligne triple
et la reculée de ligne triple.

FIGURE 1.36 — Schéma de 'étude de Dubov et al. [69].

Pour une ligne triple qui recule, I’énergie par texture, avec w le travail d’adhésion, s’écrit :

ey = —wd(y — b) (1.78)
Et I'énergie élastique s’écrit :
1
car = k(Y = v0)* (1.79)
k est la raideur de la ligne triple caractérisée par 1’énergie de déformation a la distorsion.
[ (1.80)

l
1 1+ —
“( +d>

Kk est une fraction de la tension de surface :

1
K= 5#793 (1.81)

0s est I'angle de contact sur I’aspérité, ici 05 est inconnu.
L’équilibre instable est écrit :
k(y — yo) = wd (1.82)

Lors de la rupture de la ligne triple, I’énergie de la déformation est :

1 (wd)?
Eel = 5 A

(1.83)

Pour étendre la ligne triple, cette énergie élastique de barriere doit étre dépassée. Le travail
effectif d’adhésion pour un angle de reculée vaut :

1 (wd)?
1 (wd)
2 k

Y(1 + cos Orec) = (1.84)

Avec n la densité de piliers [40].
Pour une ligne triple qui avance, il y a une déformation critique pour laquelle la ligne triple
se déplace.

1
Ew = §l~::(yc — yo)2 (1.85)
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Et en utilisant le travail d’adhésion :

(1 + €08 Buay) — %nk(AZ)Z (1.86)

-~k
Dubov normalise ensuite la rigidité de la ligne par la tension de surface k = —.
Y

1 (w/v)?
1+ Oroe = =——"—"— 1.87
cos 2R+ 1/d)? ( )
1 ()2
1+ cosbuqy = 5 (A +1/d) (1.88)

Les résultats obtenus montrent que le comportement & l'avancée et a la reculée peuvent
étre modélisés par ’énergie élastique 1.37.

0.4 | | | | | 1]
: v Pinning mod., rec.: = =, adv..= =
e DA mod., rec.;===+, adv.:===
0311 §\ Data, rec.. @ , adv.. &
I RRY Cassie model: ==
@ 1 &
0.2 \ . -
§ X %, ‘i‘\
o (Y Sl
0.1+ ™~ kPP

P
0.0 LR iR e s e e R

| | | | | | |
0 1 2 3 4 5 6
I/d

FIGURE 1.37 — Comparaison des résultats avec la méthode de Dubov [69]

Ces deux études de la dynamique de 1’étalement ne montrent pas les mémes comportements
de ligne triple. Dans I’étude proposée par Fang et al., le calcul énergétique permet de
déterminer quel déplacement de ligne triple est le plus favorable a I’étalement. Dans 1’étude
proposée par Dubov et al. I’étude montre plutot la caractérisation de la barriére énergétique
lorsque la ligne triple doit se détacher d’une texture.

1.4.2 Echelle Macroscopique

A D’échelle macroscopique, I’angle de contact macroscopique dépend du nombre capillaire
Ca [63] (Ca = vu/v, avec v la vitesse et p la viscosité dynamique du fluide). Cet angle
macroscopique est ’angle observé dans I’étude de la goutte sessile et cet angle est aussi
appelé angle apparent 6,,, (Fig. 1.38).
Plus le nombre capillaire est faible, plus ’angle apparent définit la dynamique. Il y a de
lavancée si 84y, > 0. et de la reculée pour 0, < 0.
Une étude de 1962 proposée par Furmidge introduit la notion de force de déplacement de
ligne triple [70]. Cette étude de Furmidge a ensuite été réutilisée et réécrite sous la forme
suivante [71] :

Fj =~ (cosf, — cosby) (1.89)

Avec 0, I'angle a I'équilibre (équivalent & young), 0q 'angle de contact apparent dynamique
et Fy la force d’avancée de ligne triple.
Cette fonction permet d’exprimer la force qui déplace la ligne triple en fonction d’un terme
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Angle macroscopique

FIGURE 1.38 — Angle macroscopique [63].

d’équilibre (cosf.) et d’un terme dynamique (cosfy). Ainsi, la force de déplacement de la
ligne triple exprimée par Furmidge a la forme présentée dans la figure 1.39.

F1GURE 1.39 — Allure de la force de déplacement de la ligne triple en fonction de I'angle
d’équilibre 6, et de 'angle dynamique 6.

Quand cette force est positive, la ligne triple avance, quand cette force est négative, la ligne
triple recule. La goutte est a ’équilibre quand la force est nulle.
1.4.3 Echelle mésoscopique

L’échelle mésoscopique propose d’étudier un angle plus "local" : 6, (Fig. 1.40)
A T’échelle mésoscopique, la balance visco-capillaire et la tension de surface sont plus simples
a définir. Voinov propose [72] de les exprimer avec I’écriture suivante :

0(z) =~ [9CaIn(xz/c)]'/? (1.90)

Avec ¢ la longueur caractéristique microscopique. Et en faisant le lien avec le macroscopique,
on obtient la loi de Cox-Voinov :

app

(2

03 =63+ 90Caln (allo> (1.91)
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FIGURE 1.40 — Angle mésoscopique [63].

Avec 0 + 1 en fonction de I'avancée ou de la reculée, [y la longueur caractéristique macro-
scopique et [; la longueur microscopique caractéristique. o est une constante qui dépend
des conditions aux bords [73].

1.4.4 Echelle microscopique

Pour I’échelle microscopique, la goutte est localement considérée comme un amas de parti-
cules de liquide qui est treés fortement impacté par I'hétérogénéité locale de la surface (Fig.
1.41).

Angle microscopique

I

o

FIGURE 1.41 — Angle microscopique [63].

A T’échelle microscopique, 'approche par activation thermique est utilisée. Blake et Haynes
en 1969 [74] s’intéressent a la vitesse de déplacement de la ligne triple. Leur approche utilise
la Molecular Kinetic Theory (MKT).

La MKT permet une description phénoménologique du déplacement de la ligne triple par
un mode simple de propagation caractérisé par une échelle de grandeur/ longueur d’ac-
tivation A et une énergie de barriére pour lactivation E* [75]. Un liquide a toujours un
déplacement de molécules lié a I'agitation thermique, cette vitesse V' s’exprime en fonction
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d’une longueur caractéristique A et d’une fréquence x (fig. 1.42).

Vil
Macroscopic
Fluid 1 Molecular
Y Fluid 2
Solid | LK,
e

FIGURE 1.42 — Représentation de la MKT.

A T’équilibre et dans le bulk, le champ des vitesses est isotrope. Hors équilibre, au niveau de
la ligne triple, le champ des vitesses est anisotrope. Il y a un déséquilibre entre la fréquence
d’avancée kT et la fréquence de reculée k~. La vitesse est donc :

V=2 (st —x) (1.92)
Et a vitesse nulle pour I’équilibre :
Kkt =Kk" =Ko (1.93)

Dans le cas d’une surface "parfaite", en appliquant la théorie du taux de réaction a l'acti-
vation thermique [76], la fréquence a laquelle la barriere est dépassée est :

E*
K = Ko €xp (— kBT> (1.94)

Ko est la fréquence qui, dans le cas moléculaire, est la fréquence thermique. Elle est relié a
I’énergie d’activation molaire par I’équation :

kT —E*
] 1.
o ( h >eXp <NAkBT> (1.95)

Avec kp la constante de Boltzmann, h la constante de Plank et N4 le nombre d’Avogadro.
La MKT permet d’écrire la vitesse de la ligne triple a partir de ’équation de la force de
déplacement de la ligne triple Fy 1.89 et d’un coefficient de friction £ [77]:

F,
v==24 (1.96)
§
Le coefficient de friction vaut :
ULV YA2(1 4+ cosb.)
= 1.

Avec uy la viscosité dynamimque du liquide, vy, la volume du liquide et A la longueur
caractéristique d’un saut. Le coefficient de friction est ainsi réécrit :

ULVL YA2(1 + cosbe)
= 1.
§="g &P ( KT (1.98)
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1.5 Conclusion

De nombreuses études et principes du mouillage ont été présentés. Le mouillage est ’étude
d’un systéme avec trois éléments : un liquide, un gaz et un solide. Les principales difficultés
dans I’étude du mouillage sont la compréhension de la déformation et du déplacement des
interfaces entre ces trois éléments. De plus, la texturation rajoute des phénomeénes locaux
qui perturbent ’évolution du systeme.

Le substrat est un solide, il est considéré indéformable. Ainsi, il est plus facile de suivre
I’évolution des interfaces entre le solide et les fluides. L’interface liquide-gaz cherche a
s’optimiser pour minimiser son énergie. Enfin, au niveau de la ligne triple, des forces sont
appliquées en fonction des interfaces solide-fluides.

En ajoutant de la texturation de surface, on vient perturber 1’évolution des interfaces en
générant des variations des forces appliquées par les interfaces du solide.

D’apres cette étude du mouillage, on sait que la simulation numérique devra permettre
de considérer des forces aux interfaces et les perturbations que I'hétérogénéité de surface
entraine sur U'interface fluide-fluide. On peut aussi déja considérer des tests de validation
de Toutil numérique a partir de cette étude bibliographique. En effet, on a par exemple
appris que si I'interface liquide-gaz n’est pas en contact avec un solide, elle devrait avoir
une forme de spheére parfaite a 1’équilibre. De plus, on a défini un angle de Young, ou un
angle intrinseque qui ne dépend que de la nature de la surface. Cet angle correspond a
I’angle réel de la surface dans le cas ou cette surface est parfaitement plane et homogene
chimiquement. Une simulation sur surface plane et homogene chimiquement doit donc don-
ner une goutte en forme de calotte sphérique avec un angle de contact constant qui vaut
I’angle intrinseque de la surface.

On va maintenant pouvoir s’intéresser aux études de simulations numériques du mouillage
présentes dans la littérature en considérant les différentes contraintes mises en avant pen-
dant I’étude de la mouillabilité.
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La these qui est présentée utilise une méthode numérique pour simuler le mouillage. On
va donc commencer par une étude de la littérature portée sur la mouillabilité. Cette étude
permet de définir et comprendre le mouillage. Cette premiére étude permettra aussi de
définir les notions fondamentales qui doivent étre prises en compte pour des simulations.
Ensuite, on s’intéressera aux différentes études de la littérature qui utilisent des méthodes
numériques pour simuler le mouillage. Aprés cette présentation, un choix de méthode sera
proposé et expliqué. Pour finir I’étude de ’état de 'art, la méthode retenue sera explicitée
en deux temps : son explication physique et son application dans le cadre de ’étude du
mouillage.

Pour simuler numériquement le mouillage, il faut simuler le déplacement d’un fluide : le
liquide. Pour ce faire, trois approches pour simuler les équations de transport du fluide
sont principalement présentes dans la littérature : 'approche continue a I’échelle macrosco-
pique, lapproche discrete a I’échelle microscopique et ’approche intermédiaire a 1’échelle
mésoscopique. Ces trois approches sont représentées dans la figure 2.1

Echelle macroscopique
&= Equation de Navier-Stokes
Le fluide est un milieu continu

p(t,z),u(t,z), E(t, z)

Echelle mésoscopique
Méthode Lattice Boltzmann

Le fluide est considéré comme
un ensemble de particules

R S

Echelle microscopique
x /” Dynamique moléculaire
x " \. Le fluide est représenté par
chacune de ses molécules

(zi(t), vi(E))1,...,N

F1GURE 2.1 — Approches pour simuler les équations de transport des fluides en fonction
de I’échelle considérée.

Pour 'approche continue, des équations différentielles sont créées en considérant les conser-
vations de la masse, de la quantité de mouvement et de I’énergie pour un élément de volume
infinitésimal. La résolution de ces équations différentielles peut s’avérer trés complexe a
cause de non linéarité, conditions aux bords complexes, ... Des méthodes d’éléments finis,
volumes finis, différences finies sont utilisées afin de transformer les équations différentielles
en équations algébriques pour des conditions initiales et conditions aux bords précises. Ces
équations sont ensuite résolues de fagon itérative jusqu’a leur convergence.

Il faut aussi discrétiser le domaine afin de pouvoir y appliquer les équations. La discrétisa-
tion peut étre en mailles, en volumes ou en éléments.

Ces équations s’appliquent a une échelle macroscopique. Les grandeurs physiques étudiées
comme la température, la pression, la vitesse, sont appliquées en fonction de la discrétisa-
tion, a un point du domaine ou moyennées dans un élément de volume.
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L’approche discréte considere le fluide comme un ensemble de particules (atomes, mo-
lécules) et ces molécules se déplacent et se collisionnent entre elles. Cette méthode est
microscopique. Il faut définir des forces d’interactions intermoléculaires et résoudre les
équations différentielles de la loi de conservation de la quantité de mouvement (seconde
Loi de Newton). A chaque pas de temps, il faut déterminer la position, la vitesse et la
direction de chacune des particules qui compose le fluide. Cette méthode est appelée la
dynamique moléculaire (MD).

Enfin, il existe une méthode intermédiaire, qui se situe a 1’échelle mésoscopique : la méthode
Lattice Boltzmann (LBM). La LBM reprend les principes de 'approche discréte mais sur
un ensemble de particules. Ainsi, cette méthode est dite "mésoscopique" car elle est a une
échelle supérieure a la MD. La LBM permet de controler assez précisément les interactions
entre particules via un opérateur de collision. Cette méthode permet aussi d’avoir diffé-
rentes informations & 1’échelle macroscopique et mésoscopique. 11 est possible de connaitre
a la fois la vitesse d’'un ensemble de particules et la vitesse du fluide dans un élément de
I’espace.

L’utilisation de la MD est trés peu présente pour les études du mouillage. Elle est gé-
néralement couplée & la méthode continue afin d’avoir des informations précises sur des
phénomenes locaux au niveau de la ligne triple [78]. De plus, I’étude du mouillage a pour
objectif de déterminer 1’évolution macroscopique des interfaces. Il est difficile d’étudier
une goutte de quelques microlitres avec la MD car le nombre de molécules & simuler est
beaucoup trop grand pour les outils de calculs disponibles.

2.1 Simulation du mouillage par ’approche macroscopique

Dans I’application de 'approche continue au mouillage, il y a deux méthodes a coupler :
le suivi d’interface et le calcul du champs des vitesses du fluide. En effet, pour I’étude du
mouillage, il faut avoir des informations sur l'interface fluide-fluide via le suivi d’interface
et déplacer cette interface via le calcul des vitesses ou des forces a l'interface.

Il existe de nombreuses méthodes qui permettent déterminer la position de ’'interface, on
va commencer par expliquer simplement le fonctionnement des méthodes les plus présentes
dans la littérature puis nous nous intéresserons aux études du mouillage via simulation
numérique dans le cadre de I’approche macroscopique.

2.1.1 Comment suivre une interface?

L’interface est la frontiére entre deux milieux physiques. La simulation numérique cherche &
modéliser I’évolution de la frontiére entre le liquide et le gaz. L’interface peut étre considérée
de deux manieres :

— Interface d’épaisseur nulle. Elle introduit une discontinuité des grandeurs caractéristiques
du milieu physique (masse volumique ou viscosité). Cette méthode est appelée interface
ponctuelle.

— Interface d’épaisseur définie. Elle permet une transition rapide mais continue entre les
deux phases. Cette méthode est nommée interface diffuse.

En fonction des considérations, il y a donc différents moyens de définir l'interface. Trois

méthodes sont tres présentes dans la littérature : la Front Tracking méthode (FT), la

méthode du Volume Of Fluid (VOF) et la méthode du Level-Set (LS).
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- Front Tracking Method

La Méthode du Front Tracking est une méthode de suivi explicite ou "interface tracking",
c’est a dire que des marqueurs ou traceurs sont placés sur 'interface (fig. 2.2). Pour déplacer
I'interface, il faut déplacer les traceurs [79].

FIGURE 2.2 — Traceurs sur 'interface.

Cette méthode est tres intuitive et simple a mettre en place. Elle convient bien a des
problemes aux interfaces simples sans perturbations singulieres. En effet, la précision de
la méthode correspond a ’écart entre les traceurs. Or dans le cas du mouillage, l'aire de
I'interface augmente. Pour contrer ce probleme, il faut placer de nouveaux marqueurs pour
conserver la précision [80] ce qui rajoute des étapes dans la simulation.

- Volume Of Fluid

La méthode du VOF est un suivi implicite de I'interface ou "interface capturing". C’est une
méthode d’approche eulérienne a capture discontinue. Dans le cas du VOF, le milieu est
découpé en cases. Une fraction volumique € correspond & la fraction de volume du liquide
dans la case. Trois cas sont distingués (fig. 2.3):

— € =1, case de fluide A.

— ¢ =0, case de fluide B.

— 0 < € < 1, linterface est dans cette case.

Fluide A

Fluide B — Al ~N 0.6
\ 0.95
0 0 0.6
\\
0 0 0 0 0 ¥ interface

FIGURE 2.3 — Maillage VOF [81].

Les différentes variantes de la méthode VOF se font a la reconstruction de l'interface. En
effet, il y a une fraction de volume attribuée a chaque cases mais la position exacte de
I'interface n’est pas définie.

Pour reconstruire cette interface, Noh et Woodward [82] proposent la méthode SLIC
(Simple Line Interface Calculation) (fig. 2.4 seconde image). Une autre méthode PLIC
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(Piecewise Linear Interface Calculation) [83] consiste a trouver la normale a U'interface via
le gradient de € et ainsi orienter le segment de l'interface (fig. 2.4 troisieme image).

o1k 3 ofa 0 f——_|
20Ty
,F Pz at]oa
2.2 4 i |1
3 % )
1 1 a5 1 [a=s

FIGURE 2.4 — Méthodes de reconstruction [81].

La méthode du PLIC est couramment utilisée et il y a de nombreuses améliorations qui
ont été apportées comme un lissage de 'interface pour éviter des variation brusques entre
cases [78], 'utilisation de l’angle de contact dynamique 6; pour connaitre le segment de la
case en contact avec le substrat [78, 84]. Des améliorations sont aussi faites au niveau du
transport des segments en considérant par exemple un glissement partiel dans la région de
la ligne triple [85].

La méthode VOF permet une excellente conservation du volume déplacé mais devient
fastidieuse a mettre en ceuvre en 3D a cause de 'interface a reconstruire.

- Level-Set

La méthode du Level-Set consiste a définir une fonction ¢ telle que :

¢(x,t) <0 pour x € O
(x,t) >0 pour z € Oy (2.1)
¢(x,t) =0 pour x € I'(t) = 0N

Avec T interface et Q1 le milieu 1.

Le déplacement de I'interface est obtenu en déterminant 1’évolution en temps de la fonction
Level-Set. Avec cette méthode, ce ne sont plus des déplacements de points qui sont suivis
mais c’est évolution de ¢. L’interface I'(t) est donc déterminée quand ¢ = 0.

Cette méthode est particulierement efficace pour des changements topologiques car il n’y
a pas besoin de recalculer des noeuds ou de reconstruire l'interface en cas de fusion ou
découpage [86].

L’interface se meut via la vitesse par I’équation de transport canonique : ¢; + v.V¢o = 0,
avec v le champ de vitesses.

La méthode Level-Set permet aussi de récupérer directement la normale & l'interface et la
courbure de 'interface. Cette méthode est utilisée régulierement pour modéliser des inter-
faces en mouillage ou l'interface entre deux fluides a un rapport de masse volumique tres
grand. Il y a néanmoins un probléme de perte de masse liée a cette méthode [87-92]. Pour
y remédier, il y a la méthode de la "Particle Level Set Method" [93].

On va s’intéresser a différents travaux de la littérature qui permettent de simuler le mouillage
en utilisant I’approche continue macroscopique et les méthodes de suivi d’interface présen-
tées précédemment.
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2.1.2 Etude avec éléments finis et level-set avec une approche variation-
nelle

Dans cette étude de J. Bruchon et al., une combinaison d’éléments finis, level-set et formu-
lation variationnelle sont proposés afin de simuler I’évolution d’une interface fluide-fluide
sur un solide [94]. Le milieu est discrétisé par la méthode des éléments finis puis l'interface
fluide-fluide est capturée par la méthode du level-set. La formulation variationnelle permet
de définir I’évolution de 'interface fluide-fluide. Un aspect intéressant de cette étude est le
fait que Bruchon et al. aient choisit de ne pas utiliser directement ’angle de contact pour
définir Iinteraction fluide-solide.

Cette stratégie de simulation choisie permet & Bruchon et al. de faire de 1’étalement sur une
surface plane (fig. 2.5) mais aussi de la montée capillaire (fig. 2.6). De plus il est possible
grace a 'utilisation de la méthode Level-set de faire de la coalescence de gouttes (fig. 2.7).

a

a2 b

(a)t=0 (b) t=3.0x10"3 ¢) t=3.0x10"2

W WS

(a) t=0 (b) t=3.0x1073 (c) t=3.0x 1072

FIGURE 2.5 — Simulations sur surfaces planes. a) surface hydrophobe, b) surface hydrophile
[94].

(a)t=0 (b)t=1.5 (c) Parallelepipedic tube

FIGURE 2.6 — Simulation de montée capillaire [94].

Ces choix pour simuler le mouillage sont intéressants et montrent qu’il est possible de simu-
ler une goutte qui s’étale. Cette étude semble tout de méme complexe & mettre en ceuvre
car elle nécessite une bonne maitrise des éléments finis pour pouvoir définir correctement
Iinteraction fluide-solide pour des surfaces a géométrie quelconque. Il y a aussi une étape
de remaillage a faire. De plus, il faut aussi maitriser la méthode Level-Set pour pouvoir
suivre I’évolution de 'interface fluide-fluide qui, en fonction de la texture, peut grandement
se déformer. Toutes ces étapes sont aussi couteuses en temps.
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)t=5.0x10"3(c) t =1.0 x 1072

Jt=15x10"2 (e) t =2.5 x 1072

FIGURE 2.7 — Simulation de coalescence de gouttes [94].

2.1.3 Combinaison de I’approche macroscopique avec la VOF et de ’ap-
proche microscopique avec la MD

Cette étude présentée par Zhang et al. proposent une approche multi-échelle en combinant
la VOF et la MD (fig. 2.8)[78].

continuum (everywhere)
| N [N I N N A |
[ ]

\\

// \\
//’ N\
molecular dynamics-derived
/ boundary conditions \
—— S N
Type | Type 11 Type 1

FI1GURE 2.8 — Approche multi échelle, les frontieres de type I et II sont présimulées avec
la dynamique moléculaire. La méthode VOF est appliquée a tout le systéme [78].

De plus, au niveau de la ligne triple, la MKT est utilisée afin de faire la transition entre
la MD et la VOF. Pour commencer, une pré simulation avec la MD est faite et ensuite
la simulation complete en VOF est réalisée avec des contraintes de vitesse d’étalement et
d’angle de contact dynamique calculées avec la MD et répercutées sur la VOF gréace a la
MKT (fig. 2.9).

\ > U

boundary cell /

FIGURE 2.9 — Calcul de I'angle dynamique avec la MKT [78].

L’angle dynamique est déterminé par la MKT avec 1’équation :

2 T
cosfy = cosf, — nkp sinh ! < 4 ) (2.2)
v 2K0 A
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Avec V = u, (fig. 2.9), 64 'angle de contact dynamique, 6. 1'angle de contact intrinseque
de la surface, A est la distance de saut déterminée par la MD, k¥ est la fréquence de
déplacement moléculaires, n est le nombre de sites d’absorption de la surface déterminés
aussi par la MD, ~ la tension de surface, kp la constante de Boltzmann et T' la température.
Les auteurs proposent ensuite de valider leur approche en comparant la simulation multi-
échelle a la simulation MD pour toute la goutte (fig. 2.10).

Multi-échelle Multi-échelle

Multi-échelle Multi-échelle

Multi-échelle Multi-échelle

FIGURE 2.10 — Comparaison des simulations MD et approche multi-echelle [78].

De ce travail, les auteurs proposent une autre approche numérique qui combine plusieurs
méthodes et qui permet d’aborder le mouillage comme un phénomeéne multi-échelle. Cette
étude met en avant 'importance de maitriser les phénomenes locaux sur la ligne triple.

2.1.4 Etude de la dynamique de I’étalement d’une goutte sur surface
plane avec ou sans vitesse initiale par Front Tracking et Navier-Stokes

Manservisi et Scardovelli proposent d’étudier la dynamique de I’étalement d’une goutte sur
surface plane avec la méthode du Front Tracking [80]. L’équation de Navier-Stokes pour un
fluide incompressible est résolue en chaque noeud du maillage. A ’équilibre, ils obtiennent
des goutes en forme de calotte sphérique (fig. 2.11).

FIGURE 2.11 — Etats d’équilibre & 60° et 90° [80].

Ensuite, les auteurs étudient I’étalement d’une goutte sur une surface plane (fig. 2.12).
Cette étude montre une forte déformation de I'interface fluide-fluide et les auteurs simulent
méme de I'impact de goutte ou la déformation est encore plus importante ce qui implique
d’améliorer le modele de calcul de 'angle dynamique d’étalement.
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FI1GURE 2.12 — Etude dynamique de Manservisi et Scardovelli sur I’étalement d’une goutte
[80].

Les auteurs se questionnent aussi sur la condition de glissement ou non glissement avec le
solide. En effet, ils ont obervé des comportements singuliers pendant 1’étalement et ils pro-
posent donc d’introduire un terme dissipatif a 'interface pour régulariser le comportement
du liquide. Ce choix d’introduire un terme dissipatif est commun aux études précédemment
présentées [78, 94].
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2.2 Simulation du mouillage par approche mésoscopique

On s’intéresse maintenant aux études de la littérature qui utilisent la méthode LBM pour
simuler le mouillage.

2.2.1 FEtude de la transition entre 1’état Cassie et 1’état Wenzel

Gong et al. ont proposé d’étudier la transition d’un état Cassie : non imprégné, vers un état
Wenzel : imprégné, a ’aide de la simulation numérique et plus précisément de la méthode
lattice Boltzmann [95].

Ils proposent d’étudier cette transition sur des surfaces texturées topographiquement avec
des plots carrés (fig. 2.13) et de dépasser numériquement I’angle critique (1.41) en applicant
une vitesse initiale a la goutte.

FIGURE 2.13 — Schéma de ’étude de Gong et al.[96].

Pour la simulation numérique, ils utilisent la méthode de 1’énergie libre [97, 98] couplée a
la LBM.

L’approche est validée par un test de la goutte sessile sur une surface plane (fig. 2.14).
Ce test consiste a vérifier qu’a partir du paramétrage inital, la goutte a 1’équilibre sur un
plan parfait a un angle de contact de Young qui correspond au paramétrage de I’étude. Les
angles testés sont de 105° et 130°.

@ ()

FIGURE 2.14 — Résultats de la validation sur plan a) angle de 105° et b) angle de 130°.

L’état d’équilibre des gouttes est aussi validé en déposant la goutte sans vitesse initiale sur
la surface texturée (fig. 2.15).

Une fois les états d’équilibre et 'angle de contact statique vérifiés, Gong et al. procedent
a deux simulations. La premiére simulation montre la transition d’un état Wenzel vers un
état Cassie (fig. 2.16). La seconde simulation montre une transition d’un état Cassie vers
un état Wenzel.

Les auteurs expliquent que pour la simulation de la transition d’un état Wenzel vers un état
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®)

FIGURE 2.15 — Résulats de la validation de 1’état d’équilibre : a) Etat de Wenzel pour
0y = 105° et b) Etat de Cassie pour 6y = 130°.

t = 0.00ms t = 0.60ms t = 1.00ms t = 1.50ms

t = 1.80ms t = 2.00ms t=220ms t = 2.30ms

A LA .
t = 2.34ms t =2.38ms t=2.39ms t = 240ms

FIGURE 2.16 — Transition d’un état Wenzel vers un état Cassie.

Cassie, ils imposent une vitesse initiale a la goutte afin qu’elle dépasse I’angle critique et
impregne les textures. Pour le cas de la transiton Cassie vers Wenzel, les auteurs expliquent
qu’il est impossible de reproduire cette étude expérimentalement car I’état initial est un
cas impossible.

Gong et al. montrent a travers cet article qu’il est possible d’utiliser la méthode lattice
Boltzmann pour simuler le mouillage sur des surfaces texturées. De plus, ils proposent des
simulations impossibles a reproduire expérimentalement mais qui permettent d’observer
des comportements de goutte pertinents a étudier pour comprendre certains mécanismes
de I’étalement.
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2.2.2 Etude de la texturation chimique

H. Kusumaatmaja et al. ont étudié le comportement d’une goutte de liquide sur une surface
plane texturée chimiquement [99]. La méthode utilisée pour la simulation est la LBM
couplée avec la méthode de I'énergie libre pour simuler le mouillage [100].

Les hétérogénéités chimiques de la surface sont des bandes de largeur variable et plusieurs
tailles sont testées. De plus, les deux chimies de surfaces ont les angles de contact suivants

01 = 60° et 65 = 110°.
(@)t = 150000 (1) 1 = 154000

FIGURE 2.17 — Tmages de la forme de la goutte pour des bandes de taille §;/R = d2/R =
7/25.

Les auteurs montrent que la goutte a une forme cannelée (fig. 2.17) induite par Palternance
entre les propriétés hydrophiles ou la goutte veut s’étaler et hydrophobes ou la goutte veut
se retirer.

H. Kusumaatmaja et al. observent que plus les bandes sont fines, plus la goutte a une forme
sphérique. Les auteurs expliquent ce phénomeéne par une diminution de la force capillaire
effective a chaque frontiere. Le travail de H. Kusumaatmaja et al. montre qu’il est possible
de simuler le mouillage sur des surfaces texturées chimiquement avec la méthode Lattice
Boltzmann.

2.2.3 Etude dynamique

Pravinraj et al. proposent d’étudier le déplacement et la déformation d’une goutte avec la
méthode LBM [101]. Contrairement aux deux études présentées précédemment, les auteurs
ont choisi de coupler la méthode LBM avec une méthode avec pseudo-potentiel [102, 103]
afin de controler les interfaces fluide-fluide et fluide-solide pour simuler le mouillage.

Un parametre de mouillage ny¢: est appliqué aux surfaces afin de contréler la mouillabilité
en fonction de la chimie, telle que :

Pwall = Thwet * (PL - PG) + pc (23)

Avec pr, et pg respectivement la masse volumique de liquide et du gaz. p,qu est la masse
volumique qui est appliquée a la surface texturée afin d’avoir I'angle de contact souhaité
en fonction de la texturation chimique (fig. 2.18).

En se référent aux valeurs du graphique (fig. 2.18), les auteurs réalisent des simulations
similaires au travail de H. Kusumaatmaja et al. [99] présenté précédemment. Pravinraj et
al. concluent sur cette premiere partie que leur approche par pseudo potentiel donne des
résultats semblables a d’autres approches de la littérature pour les études du mouillage sur
surfaces texturées chimiquement.

Les auteurs proposent une seconde étude, sur des surfaces texturées topographiquement.
Ils proposent de créer des surfaces a gradient topographique et d’observer le comportement
d’une goutte sur ces surfaces (fig. 2.20).

Ils étudient la position de la ligne triple a l'avant (Edge C) et a arriere (Edge D) de la
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FIGURE 2.18 — Angle de contact obtenus par simulation en fonction de parametre de
mouillage 7, imposé.
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F1GURE 2.19 — Etalement d’une goutte sur une surface a bande hydrophile et hydrophobes.

goutte.

Pour commencer, Pravinraj et al. observent le "spreading" : I'aire couverte par la goutte
augmente et les bords C et D s’éloignent du centre de la goutte. Ensuite, c¢’est le "recoiling" :
le bord proche des plus grandes textures avance alors que le bord arriére est piégé dans
la plus petites textures ce qu’ils appellent le "pinning" de l’arriére. Enfin, le bord arriere
se libére. L’avant et ’arriere se déplacent dans la méme direction ce qui fait translater la
goutte et son centre.

Les auteurs concluent leur papier en soulignant le fait que ['utilisation d’une méthode
pseudo-potentiel a tres bien fonctionné dans le cadre de leurs études, a la fois pour la
texturation chimique et pour la texturation topographique. Cette méthode de pseudo-
potentiel sera présentée par la suite.

2.2.4 Etude sur surface réelle

K.J. Kubiak et al. proposent d’utiliser la méthode LBM sur des surfaces réelles afin de
simuler le comportement de la ligne triple pour des surfaces texturées par abrasion [104].
K.J. Kubiak et al. proposent de simuler le dépét d’'une goutte de liquide qui aurait un
angle de contact de 45° sur cette méme surface plane. Pour réaliser cette simulation, ils
utilisent la méthode LBM couplée avec la méthode pseudo-potentiel de Shan-Chen [102]
et Martys-Chen [103]. Une autre étude a été réalisée par K.J. Kubiak et al. [105] sur des
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FIGURE 2.20 — Vue de profil du déplacement d’une goutte induit par un gradient topo-
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FIGURE 2.21 — Evolution de la ligne triple avant (Edge C) et arriere (Edge D) en fonction
du temps.

surfaces rayées. Cette étude a pour objectif d’étudier la forme des gouttes sur des surfaces
rayées afin de connalitre les conditions pour avoir une transition d’un état Wenzel vers un
état Cassie (fig. 2.23).

Ces deux études réalisées par Kubiak et al. montrent qu’il est possible de simuler le
mouillage sur des surfaces réelles et théoriques texturées topographiquement avec la mé-
thode Lattice Boltzmann couplée & la méthode pseudo-potentiel de Shan-Chen [102] Martys-
Chen[103].
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Process 1 Process 2

Process 3 Process 4

FIGURE 2.22 — Simulation par la méthode Lattice Boltzmann d’une goutte sur les surfaces
produites par abrasion [104].

Initial
state

ydrophobic sufrace

FIGURE 2.23 — Simulation de mouillage anisotrope sur des surfaces en alliage de titane

N

rayées avec un angle de contact de 50° & 150° [105].
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2.3 Choix de la méthode

La rapidité de calcul de la LBM est un avantage de la méthode. La LBM s’adapte aussi tres
bien & des surfaces quelconques sans avoir besoin de redéfinir les conditions aux limites.
Il n’y a pas besoin de résoudre des équations différentielles et les calculs sont explicites.
L’aspect multi-échelle de la méthode semble aussi adapté pour la simulation du mouillage.
Enfin, la LBM est parallélisable, c’est a dire que chaque étape de calcul pour chaque élé-
ment du systéme peut étre faite en méme temps pour tout élément du systéme au méme pas
de temps. Cela rend la méthode tres rapide. Pour ces différents raisons, nous avons choisi
d’utiliser la LBM pour simuler le mouillage. La LBM est, par contre, peu présente dans
les logiciels de simulation de fluides. En 2017, il n’y avait pas de possibilité d’utiliser un
logiciel payant ou en libre acces qui permettait de faire de la simulation du mouillage avec
la LBM. Il faut donc programmer la méthode Lattice Boltzmann couplée aux méthodes de
définition d’interfaces pour simuler le mouillage.

Dans une perspective d’évolution de la méthode ou en prenant en compte de nouveaux
éléments dans la littérature, il est assez simple d’agir sur le comportement des fluides entre
eux ou avec le solide via 'utilisation de la méthode pseudo-potentiels couplée a la LBM.
Ce choix implique de programmer la méthode, ce qui nous permet de mieux maitriser les
calculs qui sont réalisés et aussi d’optimiser certains calculs en utilisant le parallélisme de
la méthode.

La méthode LBM est elle aussi utilisée pour la simulation du mouillage [95, 101, 105, 106].
L’intérét majeur de cette méthode est I'utilisation de I’échelle mésoscopique qui permet a
la fois d’avoir un comportement global de la goutte mais aussi de pouvoir paramétrer pré-
cisément les interactions entre les particules et le solide. De plus, la LBM est une méthode
parallélisable, c’est a dire que certains calculs peuvent étre réalisés indépendamment les
uns des autres ce qui permet de réduire grandement les temps de calcul [107-110].

Nous allons donc maintenant nous intéresser a la LBM et comprendre son origine et son
fonctionnement.
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La these qui est présentée utilise une méthode numérique pour simuler le mouillage. On
va donc commencer par une étude de la littérature portée sur la mouillabilité. Cette étude
permet de définir et comprendre le mouillage. Cette premiére étude permettra aussi de
définir les notions fondamentales qui doivent étre prises en compte pour des simulations.
Ensuite, on s’intéressera aux différentes études de la littérature qui utilisent des méthodes
numériques pour simuler le mouillage. Aprés cette présentation, un choix de méthode sera
proposé et expliqué. Pour finir I’étude de ’état de 'art, la méthode retenue sera explicitée
en deux temps : son explication physique et son application dans le cadre de ’étude du
mouillage.

3.1 Origine physique de la méthode

Afin de comprendre les principes de la LBM, il est important de se familiariser avec les
concepts de la "Kinetic Theory" ou théorie cinétique.

Les principaux éléments constitutifs de tous les matériaux présents dans la nature sont les
molécules et sous-molécules. Ces molécules peuvent étre visualisées sous forme de spheéres
solides se déplagant "au hasard" de maniére conservative dans un espace libre. Le mouve-
ment satisfait la conservation de la masse, de la quantité de mouvement et de 1’énergie.
Ainsi, la deuxiéme loi de Newton (conservation de la quantité de mouvement) peut étre
appliquée. Elle stipule que le taux de changement de la quantité de mouvement linéaire est

égal a la force appliquée.
dc
F=m— =ma 3.1
7 (3.1)
Avec I’ qui représente les forces intermoléculaires et les forces externes, m la masse de la
particule qui est considérée constante (conservation de la masse), ¢ le vecteur vitesse de la
particule, t le temps et a le vecteur accélération de la particule.

La position de la particule peut étre déterminée par la définition de la vitesse :

_dr
S dt

C

(3.2)

Ou 7 est le vecteur position de la particule dans le repére global comme dans la figure (fig.
3.1).

FI1cURE 3.1 — Evolution de la position et du vecteur vitesse d’une particule

Si une force extérieure F' est appliquée a une particule de masse m qui est a la position
r et qui a une vitesse ¢, sa position devient r + cdt et sa vitesse ¢ + F'dt/m (fig. 3.1). En
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I’absence de force extérieure, la particule se déplace librement d’une position & une autre
sans changer de vitesse ou de direction tant qu’il n’y a aucune collision.

La norme de la vitesse des particules et les interactions entre particules varient en fonc-
tion de I’énergie interne du fluide. Par exemple, 'augmentation de température du fluide
entraine une augmentation des vitesses de particules et augmente les collisions. L’augmen-
tation de I’énergie cinétique des molécules est corrélée a 'augmentation de la température
a I’échelle macroscopique.

Les particules (molécules) collisionnent continuellement les parois du solide. Ces interac-
tions exercent une force par unité de surface qui correspond a la pression mesurée macro-
scopiquement.

Par cette explication, on peut constater qu’il existe un lien entre température et pression.
Cela signifie que I'augmentation de température qui augmente I’énergie cinétique des parti-
cules augmente le taux de collisions avec les parois et donc augmente la pression du fluide.
On considére que la particule se déplace a une vitesse ¢, dans la direction x dans un tube
de longueur L et collisionne continuellement les extrémités du tube (fig. 3.2) [111].

Aprés collision Avant collision
- —_—>
x >

- -
- >

F1GURE 3.2 — Représentation d’une particule qui se déplace librement dans un tube en
suivant la direction x.

Si on considere que la particule est une sphére dure et que la collision est uniquement
élastique (aucune dissipation d’énergie), la force exercée par la particule sur une extrémité
est égale au taux de changement de vitesse de la particule (3.3).

FAt = mey — (—mey) = 2mey (3.3)

Avec At le temps entre deux chocs. Le temps entre deux chocs est égal & 2L /¢, ce temps
correspond au temps nécessaire pour que la particule fasse un cycle complet. C’est-a-dire
que la particule traverse d’une paroi a ’autre puis retourne a sa position initiale. Ainsi,
2LF/c, = 2me, ce qui signifie que :

F=mc/L (3.4)

On peut ensuite généraliser pour N particules. La force totale exercée par les N particules
est proportionnelle & Nmc?/L. En général, ¢ = c2 + cf/ + 2 ou ¢, cy et c; sont les
composantes de la vitesse dans les directions z, y et z. Comme les particules se déplacent
librement, on fait ’hypotheése que ¢ = 3¢2. Ainsi, la force totale peut étre écrite :

_ Nmc?

F
3L

(3.5)

La pression P est définie par une force par unité d’aire (A), normale a la surface, P = F/A.
La pression exercée par N particules sur une extrémité du tube s’écrit donc :

Nmc? - Nmc?
3LA 3V

pP= (3.6)
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Avec V' le volume qui vaut LA.
Cette représentation du déplacement des molécules est reliée a la pression macroscopique
par énergie cinétique des molécules (KE).
mc22N 2

P = 5 37 —SnKE (3.7)
Ou n est le nombre de molécules par unité de volume.
Dans cette premiere approche de modélisation de gaz parfait, on a négligé 'effet de l'inter-
action entre molécules et 'effet de la taille des molécules. Dans un cas réel, les molécules
ont un volume et se collisionnent entre elles.
Expérimentalement, I’équation d’état des gaz parfaits peut étre écrite :

PV =nRT (3.8)

Ou n = N/N4 est le nombre de moles, N4 est le nombre d’Avogadro et R est la constante
des gaz parfaits.
En couplant les équations (3.6) et (3.8), on obtient :

(N/N4)RT = —=N (3.9)

En introduisant la constante de Boltzmann kg = R/N4 = 1.38 - 1072J/K, on peut
exprimer 1’énergie cinétique K F d’un gaz :

m62

3
KE=—=—kpT 3.10
=k (3.10)

On peut constater que la pression et la température macroscopique sont une représentation
macroscopique de I’énergie cinétique des molécules microscopiques.

En 1859, Maxwell explique que gérer un grand nombre de molécules devient trés complexe.
Il considére que connaitre la vitesse et la position de toutes les molécules qui composent
un systéme n’est pas important. La fonction de distribution de ces particules est le plus
important pour caractériser le comportement des molécules. Cette fonction de distribution
correspond au pourcentage de molécules dans le systeme a une certaine position, a une
certaine vitesse, a un temps donné. Les molécules d’un gaz ont un grand domaine de vi-
tesses de collision. Les molécules rapides transferent leur vitesse aux molécules les moins
rapides. Les moments sont conservés avec la collision. Pour un gaz en équilibre thermique,
la fonction de distribution n’est pas dépendante du temps.
Pour un gaz de N particules, le nombre de particules qui ont une vitesse dans la direction x
entre ¢, et ¢, + dey est N f(c,)de,. La fonction f(c,) correspond a la fraction de particules
qui ont une vitesse dans la direction x entre ¢, et ¢, + dc,. Les probabilités de la fonction
de distribution dans les autres directions peuvent étre définies de la méme fagon. Ainsi, la
probabilité pour que les vitesses soient comprises entre c; et ¢, + dcg, ¢y et ¢, + dcy et c,
et ¢, + dc, vaut :

N f(ca) f(cy) f(cz)degdeyde, (3.11)

La somme de toutes les valeurs des vitesses appliquées a 1’équation (3.11) vaut le nombre
total des particules N.

///f(cx)f(cy)f(cz)dcxdcydcz:N (3.12)

Comme toute direction peut étre z, ou y ou z, la fonction de distribution ne doit pas
dépendre de la direction, mais seulement de la vitesse des particules. Par conséquent,

flea) fley) fles) = ®(cz + ¢ +¢2) (3.13)
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Avec ® une autre fonction inconnue qui doit étre déterminée. La forme de cette fonction
de distribution est la suivante :

flez) = Aexp™Be (3.14)

Avec A et B des constantes. En faisant I’hypothese que A, = Ay = A, et que B, = B, =
B., les propriétés de la fonction exponentielle permettent d’écrire la somme des fonctions
de distribution :

fle) = Aa,;efBC%Aye*Bc@QIAszBcg = A3 B¢ (3.15)

Cette écriture permet de définir la fonction de distribution des particules de vitesse c. Elle
correspond au nombre de particules qui ont une vitesse comprise entre c et ¢ + dec.

La distribution des particules de vitesse c a trois dimensions c;, ¢, et c. ou chaque parti-
cule est représentée par un point qui a des coordonnées qui correspondent a la vitesse de la
particule. Ainsi, tous les points sur une surface sphérique centrée a I'origine correspondent
a la méme vitesse. Par conséquent, le nombre de particules qui ont une vitesse comprise
entre c et ¢+ dc correspond a la somme des points compris entre deux spheres de rayon c
et ¢+ dc (fig. 3.3).

F1GURE 3.3 — Représentation des points compris entre deux spheres centrées de rayon c
et ¢+ dc qui correspondent aux particules de vitesse comprise entre ¢ et ¢ + dec.

La volume entre les deux sphére vaut 4wc?de. Ainsi, la fonction de distribution dans la
calotte sphérique peut étre écrite en fonction de la vitesse :

f(c)de = Arc2Ae~ B¢ de (3.16)

Les constantes A et B peuvent étre déterminées en intégrant la distribution de probabilité
sur toutes les vitesses possibles pour trouver le nombre total de particules N, et leur énergie
totale E.

Comme une particule se déplagant a la vitesse ¢ a une énergie cinétique §m62, nous pouvons
utiliser la fonction de distribution des probabilités pour trouver 1’énergie cinétique moyenne
par particule :

1
1 :foo —mc?f(c)dc
—mc? = = (3.17)
2 o fle)de
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Le numérateur est ’énergie totale, le dénominateur est le nombre total de particules. Notez
que la constante inconnue A s’annule entre le numérateur et le dénominateur. En substi-
tuant la valeur de f(c) dans les intégrales, on obtient :
1 3m
2 _
—mc* = — 3.18
2 4B ( )

En exprimant la valeur de ’énergie cinétique moyenne en fonction de la température et de
la pression (3.10), on obtient :

1 3
§mC2 = §kBT (319)
Ainsi, B = ZI:;T et :
mc?
fle) x ?e 2kBT (3.20)

La constante de proportionnalité est donnée en intégrant sur toutes les vitesses et en fixant
le résultat comme unitaire.
On obtient la distribution de Maxwel-Boltzmann (3.21)

3 me?
)2 e 2kpT (3.21)

Je) = dm (27r]<;BT
La probabilité de trouver une particule qui a une vitesse spécifique est nulle, car la vitesse
des particules change continuellement sur une large gamme. La question pertinente est de
trouver la probabilité d’une ou plusieurs particules dans une plage de vitesses plutot qu’a
une vitesse spécifique. Par conséquent, 1’équation (3.21) doit étre intégrée dans cette plage
de vitesses.

Boltzmann a généralisé la distribution de Maxwell (3.21) pour les grands systémes arbi-
traires [111]. Il a été le premier & mettre en avant le lien entre le concept thermodynamique
de I'entropie et ’analyse statistique des états possibles d’un grand systéme. Boltzmann
explique que 'augmentation avec le temps de ’entropie d’un systéeme est un changement
des variables macroscopiques vers les valeurs correspondant au plus grand nombre possible
d’arrangements microscopiques. Boltzmann a montré que le nombre d’états microscopiques
disponibles pour une énergie donnée est bien plus important pour les valeurs macrosco-
piques correspondant a ’équilibre thermique. Par exemple, pour une énergie donnée, il y a
beaucoup plus d’arrangements microscopiques possibles de molécules de gaz dans lesquels
le gaz est essentiellement distribué uniformément dans une boite que celui de toutes les
molécules de gaz se trouvant dans la moitié gauche de la boite.

Boltzmann a prouvé que entropie thermodynamique S, d’un systéme (a une énergie E
donnée) est liée au nombre W. W est le nombre d’états microscopiques dont elle dispose
par S = kplog(W); kp étant la constante de Boltzmann.

Boltzmann a alors pu établir que pour tout systéme, grand ou petit, en I’équilibre ther-
mique a la température 7', la probabilité d’étre dans un état particulier a I’énergie E est

proportionnelle & e E/k8T ; ¢’est-a-dire :

f(E) = Ae”B/kBT (3.22)

Cette équation est nommée la distribution de Boltzmann.
En considérant I’énergie cinétique des molécules dans la direction x, alors :

1
E = ~mdc?

5"MCa (3.23)
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Pour une fonction de probabilité normalisée, la fonction de probabilité intégrée pour toutes
les valeurs de la vitesse (de moins U'infini & plus I'infini) doit étre égale & un. Ainsi,

2
mey

Ae *BTdc =1 (3.24)

— 00

m
A=,/ 2
27TkBT (3 5)

La probabilité de trouver la vitesse c, est :

mcg
Flea) =\ grp e o7 (3.26)

On s’intéresse alors a la probabilité de la vitesse tri-dimensionnelle ¢ ou :

Par conséquence

=+ 032/ +c2 (3.27)

La probabilité de ¢ est le produit des probabilités de chaque fonctions :

fle) = flea)f(ey)fez) (3.28)
Ce qui ameéne a ’expression :
3 m
fle) = [ %Z;T ¢ T (T TeTe) (3.29)
on 3/2 2
flo) = (zw;nBT> ¢ 2pT (3.30)

Un gaz idéal a une fonction de distribution spécifique a 1’équilibre (distribution de Max-
well). Mais Maxwell n’a pas mentionné comment ’équilibre est atteint. C’était I'une des
contributions révolutionnaires de Boltzmann, qui est a la base de la LBM.

Une description statistique d’un systéme peut étre expliquée par la fonction de distri-
bution f(r,c,t); ou f(r,c,t) est le nombre de molécules a I'instant ¢ positionnées entre r et
r + dr qui ont des vitesses entre ¢ et ¢+ dc. Si des collisions ont lieu entre les molécules, il
y aura une différence nette entre les nombres de molécules dans I'intervalle drde. Le taux
de changement entre 1’état final et I’état initial de la fonction de distribution est appelé
opérateur de collision, 2. Ainsi, I’équation de I’évolution du nombre de molécules peut donc
s’écrire pour dt — O :
df

=) (3.31)

L’équation ci-dessus indique que le taux total de changement de la fonction de distribution
est égal au taux de collision. Puisque f est une fonction de r, ¢ et t, alors le taux de variation
total peut étre élargi a :

df = gidr + Z‘ch + g{dt (3.32)
Et en divisant par dt,

ﬁ_@fﬂ+8f@+8f

dt — Ordt ' Ocdt ot (3.33)
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Le vecteur r peut étre exprimé dans le systéme de coordonnées cartésiennes 3D tel que
r=uxi+ yj + zk, ou ©,7 et k sont des vecteur unitaires suivant les directions x,y et z.
L’équation 3.1 peut étre écrite :

d 0 0 0
a_of c+ i + 2 (3.34)
dt 87" 30 ot

Ou a est 'accélération égale a de/dt et peut étre reliée a la force F' par la seconde loi de

Newton : a = F/m.

Par conséquent, I’équation de transport de Boltzmann (3.31) peut étre écrite telle que :
of n 0 f F 6 of
ot  Or m  Oc

L’opérateur de collision 2 est une fonction de f et doit étre déterminé pour résoudre

I’équation de Boltzmann.

Pour un systéme sans forces extérieures, I’équation de Boltzmann peut étre écrite telle que :

of
ot

L’équation (3.36) est une équation d’advection avec un terme source (2), ou d’advection
avec un terme de réaction. Le probleme est que €2 est une fonction de f et que I’équation
(3.36) est une équation integro-différentielle, qui est difficile & résoudre.

Les relations entre 1’équation (3.36) et des quantités macroscopiques telles que la masse
volumique du fluide, p; le vecteur vitesse du fluide u, et ’énergie interne e, sont les sui-
vantes :

= Q (3.35)

fe- V=0 (3.36)

p(r,t) = /mf(r, ¢, t)de (3.37)
p(r,t)u(r,t) = /mcf(r, ¢, t)de (3.38)
p(r,t)e(r /muaf (r,c,t)dc (3.39)

Avec m la masse moléculaire et u, la vitesse relative d’'une particule par rapport a la vitesse
du fluide u, = ¢ — u. Ces équations sont les équations de conservation de la masse, de la
quantité de mouvement et de I’énergie.

A partir de la théorie de la cinétique, I’énergie interne peut étre définie telle que :

—k: T 4
2m B (3 O)

On a précédemment expliqué qu’il était compliqué de résoudre 1’équation de Boltzmann a
cause de l'opérateur de collision. En 1954, Bhatnagar, Gross et Krook (BGK) ont intro-
duit un modele simplifié pour les opérateurs de collision [112]. L’opérateur de collision est
remplacé par :

0= (T~ f) = (S~ ) (3.41)

Ouw=1/r.

Le coefficient w est appelé fréquence de collision et 7 est appelé facteur de relaxation.
La fonction de distribution a I’équilibre local est désignée par f€?; qui est la fonction de
distribution de Maxwell-Boltzmann (3.21).

En considérant le modele d’interaction BGK, ’équation (3.36) peut étre réécrite :

of

5 te V= ( £ f) (3.42)



3.2. Discretisation de I'équation de transport de Boltzmann pour la LBM

Dans la méthode de Lattice Boltzmann, ’équation ci-dessus est discrétisée et supposée
valide selon des directions spécifiques. Ainsi, I’équation de Boltzmann discrete peut étre
écrite le long d’une direction spécifiée telle que :

Ofi
ot

+ci-Vfi= %(ffq — fi) (3.43)

Cette équation :

1. est une équation aux dérivées partielles

2. ressemble a une équation d’advection avec un terme source
3. a le coté gauche qui représente 'advection (streaming)
4

. a le c¢oté droit qui représente le processus de collision (terme source)

3.2 Discretisation de ’équation de transport de Boltzmann
pour la LBM

On va s’intéresser plus précisément a la forme discrete de ’équation de transport de Boltz-
mann (3.43). En effet, cette équation discrete est a la base de la LBM. C’est a partir de
cette équation que les nouvelles fonctions de distributions sont calculées a chaque pas de
temps et que le comportement du fluide est simulé.

3.2.1 Restriction de ’espace des vitesses

L’équation de Boltzmann résolue dans un espace a trois dimensions correspond a résoudre
une équation a 7 dimensions (3 dimensions d’espaces, 3 dimensions des vitesses, 1 dimen-
sions de temps), ce qui est trés couteux. Une solution pour palier a ce probleme est de
réduire I’espace des vitesses a un ensemble restreint. Seulement quelques vitesses sont uti-
lisées pour caractériser un comportement dynamique d’écoulement. En 1992 Qian et al.
[113] proposent de normaliser le choix des vitesses. Chacun des schémas a des grandeurs
numériques caractéristiques comme la vitesse du son dans le lattice cg, les poids de dis-
crétisation w, et les vitesses microscopiques e,. La vitesse du son ¢ est utilisée car pour
des gaz parfaits isothermes et pour ¢, >> ||7]|, ¢s = VRT, avec R la constante des gaz
parfaits, T la température du gaz et v la vitesse du fluide.

La dénomination des schémas se fait de la fagon suivante : "D2" correspond a un systéme
a deux dimensions et "Q9" signifie que les huit voisins les plus proches interagissent avec
le noeud du lattice (« € [1;8]), le neuvieme étant lui méme (o = 0). Plus il y a de voisins
pris en compte, plus la précision est importante mais plus le temps de calcul croit.

Pour les deux choix de discrétisation présentés dans la figure 3.4 la vitesse du son dans le

lattice vaut :
cs =14/1/3 (3.44)

Il y a aussi les poids de discretisation qui valent :
pour le D2Q9,

a=0, 4/9, (3.45)
ae L4, 1/9,
ae[5,8), 1/36.

(3.46)
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FIGURE 3.4 — Schéma a)D2Q9 et b)D3Q15.

pour le D3Q15,

a=0, 2/9, (3.47)
a € [1,6], 1/9,
a € [7,14], 1/72.

(3.48)

Enfin les vitesses microscopiques :
pour le D2Q9,

(0,0), a=0
6, =c{ (£1,0),(0,+1), ac[l,4] 1
(£1,+1), a € 5,8
pour le D3Q15,
(0,0,0), a=0
€o, =cq (£1,0,0),(0,£1,0),(0,0,£1), « € [1,6] (3.49)
(£1,£1, £1), a € [7,14]

Pour les deux schémas ¢ la vitesse microscopique du lattice est fixée a 1 telle que :

Axr Ay Az
= A T At Ar =L (3:50)

3.2.2 La fonction de distribution discréte des particules

La fonction de distribution des particules est au coeur de la LBM. L’équation (3.35) est
discrétisée en espace et en vitesse dans un lattice régulier (fig. 3.4). Il en résulte la fonction
de distribution des particules discrete dans le lattice régulier g.

L’évolution de la fonction discréte g dans un élément de I’espace x avec une vitesse discréte
€q & un instant ¢ s’exprime a partir de I’équation discrete de Boltzmann:

1
ga(w + eaAtv t+ At) = ga(ma t) - ;(ga($7 t) - ggq(m’ t)) + F(wa t) (351)
Le terme F(x,t) correspond aux force extérieures telles que la gravité.

Cette fonction g(«, ,t) représente la densité de particules avec une vitesse o = (ay, oy, @)
a une position x a un instant ¢ et a pour unité :

l9) = ——%— (3.52)
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3.2.3 Loi de conservation

La forme discréte de la LBM permet de retrouver les Lois de conservation de la masse
(3.53), quantité de mouvement (3.54) et énergie (3.55). Qui avaient été présentées en forme
continue (3.37), (3.38) et (3.39)

pl.t) = ga (1) (353)
a=0

o, u(et) = 3 cogo (@1 (3.54)
a=0

(@, 1) E(m, ) = % S leal?ga(, 1) (3.55)
a=0

Avec n le nombre de voisins considérés.

3.2.4 Equilibre local

Lorsqu'un gaz est laissé libre dans un espace fermé, il est a 1’équilibre. Ce que signifie
que sa fonction de distribution de particules f vaut f¢? la fonction de distribution des
particules a I’équilibre. Cette distribution est caractérisée par la fonction de distribution
de Maxwell-Boltzmann :

=0 () o0 (e o) (550

Avec la constante de Boltzmann kg, la température 7', le nombre de degrés de liberté du
fluide D, la masse m du fluide, sa vitesse macroscopique u et e sa vitesse microscopique. En
faisant un développement de Taylor & l'ordre 2 et en faisant ’hypothése du faible nombre
de Mach, la fonction de distribution a 1’équilibre peut étre réécrite, en négligeant les termes
supérieurs & u?, de la facon suivante:

2 2 2
eq _ P . e (1. €U (e-uw)? w
/ (@nRT)DP? eXp( 2RT> ( T RT T 2(RT? T 2RT (3.57)

Avec R la constante des gaz parfaits.
La forme discréte de la fonction de distribution a 1’équilibre s’écrit:

o -u 1 /ey u\2 u?
ggq:pwa<1+°‘02+2(a > ) (3.58)

2 T 9.2
S CS 2CS

C’est cette expression de g&¢ qui est utilisée dans ’équation (3.51).

3.2.5 Opérateur de collision

L’expression la plus courante de l'opérateur de collision est I’approximation Bhatnagar-
Gross-Krool (BGK) [112] ou la nouvelle distribution est exprimée en fonction d’une fonc-
tion de déséquilibre. Cette fonction de non-équilibre est déterminée par la fonction de
distribution a I’équilibre f? en chaque point de ’espace pour une température donnée et
qui se produit & la fréquence 7! reliée a la viscosité du fluide(3.59).

U, foa) = = fea = 1) (3.59)
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3.2.6 Conditions aux bords

Le lattice est carré ou cubique. Il y a des bords et donc des contraintes numériques a gérer
au niveau des bords. Etant donné le fonctionnement de la méthode, il y a deux types d’in-
connues aux bords : les fonctions de distribution qui devraient rentrer dans le systéme et les
fonctions de distribution qui devraient sortir du systeme. Ces contraintes sont représentées
dans la figure 3.5.

Bord

Quelles sont les
fonctions de distribution
entrantes ?

Ou transférer
les particules
sortantes ?

FIGURE 3.5 — Inconnues aux bords

11 existe différentes méthodes qui permettent de controler le déplacement des particules sur
un bord du domaine ou en contact avec un solide.

Pour commencer, on va s’intéresser aux conditions périodiques, puis nous verrons les condi-
tions de rebond, ensuite, nous verrons une méthode de réflexion diffuse. Enfin nous termi-
nerons par une méthode qui permet d’imposer une vitesse de glissement a ’'interface.

— Conditions aux limites périodiques

Les conditions aux limites périodiques permettent de ne pas borner le domaine d’étude.
En effet les frontieres deviennent communicantes. Les conditions périodiques consistent a
transférer les particules sortantes en entrée du bord opposé comme montré dans la figure
3.6. Les particules sortantes sont réintroduites dans le systeme et la masse est conservée.
Les particules sont introduites au bord opposé afin d’avoir des distributions entrantes aux
bords. Les bords étant liés, si la goutte sort par le coté droit, elle rentre du co6té gauche.

— Conditions aux limites de rebond

Pour les conditions de non glissement, on peut utiliser des conditions aux limites de type
"rebond". Ces conditions sont utilisées pour simuler des solides immobiles. Lorsqu’une par-
ticule entre en contact avec ce solide, elle rebondit et repart dans le sens opposé suivant
sa direction d’arrivée. Il existe plusieurs méthodes de rebond. On va s’intéresser a la plus
performante, le « half-way bounce-back »(fig. 3.7).

En un pas de temps, les particules traversent la frontiere avec le solide mais comme le solide
est imperméable, les particules sont donc renvoyées vers leur position d’origine.
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Les particules qui sortent a droite rentrent a gauche

Eléments a la Eléments a la
frontiere gauche frontiere droite

FI1GURE 3.6 — Conditions périodiques pour la frontiere gauche.

t t+0.5At t+At

A e O O e R A 2
I

Conditions half-way
bounce-back

Collision Streaming

F1cURE 3.7 — Condition de non-glissement, half-way bounce-back.

Avec cette méthode, les particules rebondissent sur la surface sans la traverser et le chan-
b

gement de direction permet d’avoir une vitesse nulle au bord et ainsi avoir la condition de

non glissement.

— Conditions aux limites de réflexion diffuse

En 1995 Inamuro et al. proposent une autre approche des conditions de non glissement
[114]. Ils considérent que les particules qui rentrent en contact avec le solide repartent avec
une vitesse qui se calcule a partir de 1’état d’équilibre Maxwellien avec la vitesse et la
température du solide. Inamuro et al. se basent sur I'idée que les distributions inconnues
(en contact avec le solide) sont calculées avec la fonction de distribution & I’équilibre en
utilisant une masse volumique p* et une vitesse u* telles que la vitesse obtenue soit égale
a celle du solide.
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On définit u* = u+ s La composante normale au solide s est nulle. La composante tangen-
tielle de s n’est pas nulle. Le systéme est le suivant :

pu= S F5 ) (3.60
Psls = Zeifieq(p*7l"*) (3.61)
(3.62)

A partir de ce systeme, il est possible de déterminer les distributions inconnues.

— Conditions aux limites de glissement imposé

En 1997 Zou et He [115] proposent une méthode pour calculer les distributions en bordure
de domaine. Ils cherchent & imposer une vitesse ou une pression au fluide au contact avec
un solide.

On se place dans un cas ou on souhaite imposer une vitesse u*(solide) = (u,v) au liquide
a la frontiere avec le solide. On se place dans le cas de la figure 3.8 ou apres la collision, on
ne connait pas la valeur des fonctions de distribution fi, f5 et fs.

<y

Inconnues

........

fe f2 . fs

f3 é Jﬁ
fo

Ja : 5
b ' T fs

FIGURE 3.8 — Schéma du cas Zou He [115].

On peut tout de méme écrire les équations suivantes a partir de (3.53) et (3.54).

h+fs+fs = p—(fot+tfotfatfa+ fo+ f7) (3.63)
fitfit+fs = put(fs+fo+ f7) (3.64)
fs—1fs = pv—fot fa—fo+ f7 (3.65)
(3.66)

C’est un systéme a trois équations et quatre inconnues car on ne connait pas p. On peut

néanmoins déterminer p a partir des premieres équations :
1
p=q ot fat fat2(fs+ fo+ fr)] (3.67)
Zou et He considérent que la regle du rebond des particules reste valable méme hors équi-
libre pour une distribution normale & la bordure. Ainsi, il est possible d’écrire :

h=fT=f—f (3.68)
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Zou et He ont alors le systéme suivant a résoudre :

i = fB+H -1 (3.69)
fo = ey f) 4 5Us = )+ 5(out po) (3.70)
fs = f6+%(fz—f4)+%(fs—fl)vL%(Pu—PU) (3.71)

Cette approche fonctionne trés bien en 3D aussi. Elle rencontre des limites pour des sur-
faces a géométrie complexe.

3.2.7 Algorithme

L’algorithme LBM est assez simple, il y a peu d’étapes (fig. 3.9). Dans un premier temps,
les grandeurs physiques ((3.53), (3.54)) sont calculées en chaque élément du lattice. Puis
il y a la collision ((3.51) partie de droite) qui permet de déterminer & partir des particules
entrantes la nouvelle distribution des particules dans chaque élément du lattice. Enfin il y
a l'advection qui consiste a redistribuer les nouvelles fonctions g aux voisins en suivant le
schéma de discrétisation ((3.51) partie gauche) tout en prenant en compte les conditions
aux bords.

Calcul des¢grandeurs

physiques
(masse volumique 7
et vitesses)

Collision
Calcul des nouvelles
fonctions de distributions

Advection | A
Distribution des particlues
dans les éléments voisins ~| o |

FIGURE 3.9 — Algorithme LBM.
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3.3 LBM appliquée au mouillage

Il a précédemment été montré qu’il fallait prendre en compte les interfaces entre fluides et
avec le solide afin de simuler le mouillage. Plusieurs auteurs de la littérature ont proposé des
approches afin de pouvoir simuler des interfaces fluide-fluide. On va s’intéresser aux trois
principales : la méthode du gradient de couleurs, la méthode multi-phase multi-composants
et la méthode de I’énergie libre.

3.3.1 Modele du gradient de couleur

Rothman et Keller en 1988 utilisent un modele développé par Frish et al. (FHP [116]) en
1986 et I’adaptent a des fluides non miscibles [117]. Puis en 1991 Gunstensen et al. adaptent
la méthode & la LBM [118]. Chaque fluide a des particules de couleur différente (rouge ou
bleu). Il y a deux fonctions de distributions, une par fluide : fl-b pour le fluide bleu et f/
pour le fluide rouge.

La masse volumique globale du fluide est calculée :

p= > > fF (3.72)

k={rb} i

La tension de surface est ajoutée en rajoutant une force externe a ’opérateur de collision.
Cette tension de surface permet de séparer les phases. L’équation discréte de Boltzmann
pour chaque fluide devient :

fF(@ + e At t + At) = fF(x,t) + QF (x, 1) (3.73)
Avec :
OF = ()" + () (3.74)
Ou :
k,e
@) = —adi A (3.75)
Tk
k o Ak (ei . F)2 1
@by = ZHF [m - 2] (3.76)
F(x) = Z ei (pr(x + e;At) — pp(x + e;At)) (3.77)
Z (3.78)

71 est le temps de relaxation du fluide k. e; est la vitesse microscopique et At le pas de
temps. A; est un parametre lié & la tension de surface entre les deux fluides et F' est le
gradient de couleur local. L’interface entre les deux fluides est calculée a chaque pas de
temps. L’interface calculée est fine mais trés couteuse numériquement (temps et mémoire).
Ce modele est instable pour des ratios de densité trop importants a cause de la différence
de vitesse entre les deux phases. Le calcul de l'interface entraine de I'anisotropie dans la
tension de surface ce qui géneére des tourbillons non physiques preés de l'interface.

Des améliorations ont été proposées afin de pouvoir simuler des écarts de viscosité et masse
volumique entre les deux fluides [119]. Puis la méthode a été optimisée afin de réduire le
colit numérique [120, 121]. Enfin, la méthode est améliorée pour réduire les effets des
tourbillons & l'interface [122].
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3.3.2 Modele Multi-phase Multi-composants

La méthode Shan-Chen est une méthode dite MCMP c’est a dire multi-composant et multi-
phasique. Cette méthode utilise un pseudo-potentiel pour caractériser I'interface entre les
deux fluides. La méthode est couplée avec la méthode Martys-Chen qui est aussi une mé-
thode qui utilise un pseudo potentiel afin de pouvoir contréler la mouillabilité d’une surface.
De nouveaux termes sont indroduits dans I’expression de la fonction de distribution de par-
ticules (3.51). Dans cette équation, il y a le terme F' qui correspond a des forces extérieures.
C’est dans ce terme que les forces d’interactions sont ajoutées. Ce terme se décompose ainsi
en une somme des termes d’interactions :

F=Fpsrp+ Fsor (3.79)

Avec Fr r qui correspond & la force d’interaction fluide-fluide présentée dans la section
suivante et Fg. p qui correspond a la force d’interaction solide-fluides qui est présentée
ensuite.

Ces nouveaux termes imposent de nouveaux calculs dans 'algorithme LBM, ainsi, I’algo-
rithme présenté dans la figure 3.9 est modifié et devient I'algorithme de la figure 3.10. On
commence par calculer les grandeurs physiques, ensuite on calcul les interactions fluide-
fluide et fluides-solide, ensuite il y a la collision des particules et enfin il y a I’advection des
particules.

Y

Calcul des grandeurs
physiques (p et u)

Y

Calcul des forces
d'interaction (Fg et Fgf)

Y

Collision
Calcul des nouvelles
fonctions de distribution

¥

Advection
Distribution des particules
dans les éléments voisins

FIGURE 3.10 — Nouvel algorithme LBM pour le mouillage intégrant ’étape de calcul des
forces d’interactions suivant le modéle Shan-Chen.

Il est possible de considérer a la fois des fluides de nature différente mais aussi de phase
différente. Pour ce faire, il faut commencer par définir une fonction de distribution a chaque
fluide 0. L’équation (3.51) peut se réécrire :

1
9@ + caldt,t + A1) — gZ (@, 1) = — [gd(@.1) — 71 (@, 1)] (3.80)

g

1
Pour le fluide o et la viscosité de fluide vaut p, = cg <7’0 — 2).
L’équation (3.79) doit étre appliquée en chaque fluide :

FU :FEHF+F§<_>F (381)
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La force d’interaction fluide-fluide peut ainsi étre réécrite sous la forme :
Fg p=F" (3.82)

Le fait de considérer deux fluides, le liquide et le gaz, implique d’utiliser deux fois 1’algo-
rithme LBM (fig. 3.10), un par fluide, a chaque pas de temps, ce qui donne 'algorithme (fig.
3.11). En faisant ’hypothése que la grandeur de la force d’interaction entre les particules

Calcul des grandeurs physiques (po, ps, ts €t uz)

!

Calcul des forces d’interaction (Fy5)

!

Collision du fluide &

!

Collision du fluide o

v

Advection du fluide o

!

Advection du fluide &

FIGURE 3.11 — Algorithme LBM avec méthode Shan-Chen et deux fluides

est proportionnelle & ¥(x)1 (&) avec 1) la masse effective du fluide que Shan et Chen défi-
nissent égale a p et @, & deux éléments du systeme. 1) est le pseudo-potentiel. L’hypothese
est faite que la distance * — & a une forte influence. Ces considérations sont regroupées
dans la fonction de Green G(zx, %) et la force d’interaction de Shan-Chen F¢ s’écrit :

F5C(z) = — / (& — 2)C(x, &)d(x)(3)dF (3.83)

Cette fonction continue doit ensuite étre adaptée au lattice et au schéma choisi. Ainsi :

-\ ) waG pourk =z + c At
Gz, 2) = { 0 autrement. (3.84)
La forme discréte de la force d’interaction fluide-fluide est :
F5C = —(@)G > wath(w + caAt)ca At (3.85)

Pour appliquer I’équation (3.85) & un systéme de deux fluides, le potentiel d’interaction G
vaut G,5 = Gzo. Ainsi, la force d’interaction fluide-fluide peut étre écrite :

F7% = —15Go5 Y waths (T + calAt)ca At (3.86)

Il reste enfin a déterminer le potentiel G,z. Pour ce faire, il faut passer par I’équation d’état
du systeme ou le terme est présent [123-125].

NG

5 Y2 (3.87)

po(p) = cip+
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Avec pp la pression du bulk du fluide.

Il est important de noter que la valeur de GG influe sur I'épaisseur de l'interface, plus G est
grand, plus I'interface est fine mais plus on observe la création de courant parasitiques a
I'interface entre les fluides.

Dans les études [124, 125], différentes modifications sont proposées afin de pouvoir simuler
des fluides a grand ratio de densité et viscosité. Ces modifications se font au niveau de
léquation d’état (3.87) ou la masse effective est modifiée et par conséquent le potentiel
d’interaction G4 5 devient un parametre a définir pour controler 1’épaisseur d’interface et
les courants parasitiques.

Un modeéle proche du modele peuso-potentiel de Shan-Chen est utilisé pour contréler les
interactions fluide-solide. C’est le modele proposé par Martys-Chen en 1996 [103] ou la
force d’interaction Fg,, 5, qui sera appelé Fyq, -, est définie de la facon suivante :

Fads,o’(a:) = _Gads,aw(w) Z was(x + ea)ea (388)
a=1

Le potentiel d’interaction fluide-solide est le terme Guqs, €t s(x + e,) est un parametre
géométrique tel que :

1, six+ e, est un noeud solide

s(@ + €a) = { 0, six+ e, estun noeud fluide (3.89)

Cette méthode permet d’appliquer une force d’interaction G4 au fluide o si le noeud du
fluide se situe a l'interface grace au terme s(x + e,).

Afin de pouvoir relier cette formule et des interactions observées, Sukop et al., en 2010,
ont proposé de relier cette formule (3.88) et la formule de Young (1.24) [126]. Ainsi, ils
ont réussi & exprimer la valeur du potentiel d’interaction fluide-solide a partir de 'angle de
contact macroscopique d’une goutte sur une surface plane.

GJ&
Gads,o = 2’ cos 0, (3.90)

Avec G,z le potentiel 'interaction fluide-fluide et 8, I’angle de contact a 1’équilibre.

Cette formulation est tres pratique pour I’'étude du mouillage car elle permet de définir un
potentiel d’interaction fluide-solide pour tout type de solide avec comme seule information
I’angle de contact du liquide sur surface plane.

Il y a néanmoins une limite & 'utilisation du modele de Martys-Chen (MC) repris par
Sukop et al. En effet, pour des cas de surfaces planes mixtes, c’est a dire avec plusieurs
matériaux, il n’est pas possible d’utiliser I’équation (3.88) car le Gy4s,, €st une constante.
Les modeles de peudo-potentiel sont trés intéressants car il sont simples & mettre en ceuvre
dans la LBM et sont peu cotiteux en temps de calcul. On a aussi vu qu’il y a de nombreuses
sources bibliographiques pour ces modeles.

3.3.3 Modele avec 1’énergie libre

En 1995, Swift et al. proposent d’utiliser 1’énergie libre couplée a la LBM pour simuler des
fluides multi-phasiques [100]. Ils modifient la fonction d’équilibre telle que :

fi' = "+ Gageiacig (3.91)

La conservation de I’énergie totale (énergies cinétique, interne et de surface) est ainsi sa-
tisfaite [127]. Les coefficients de fieq et Gop sont modifiés pour garantir la conservation
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de la masse et la conservation de la quantité de mouvement. On obtient le tenseur des
contraintes :

E ffq/emew = P.p + puqug (3.92)
Avec Do d
p dp

Py = pios + 2P 9P 3.93

F=P ﬁ—i_mdaﬁa dzg ( )

Ou « est lié a la tension de surface. Le tenseur des pressions p(r) est exprimé en fonction
de I’énergie libre .

p(r) = pg\z —¥(r) (3.94)
Avec
W) = [ [ 519000 + 0(p(r))] ar (3.95

Le premier terme correspond aux contributions loin du gradient de masse volumique et le
second terme décrit I’énergie libre du bulk.

Ce modele peut gérer des écarts de masse volumique ou des écarts de viscosité importants.
Il a néanmoins un probleme majeur, le temps de calcul car le modele de 1’énergie libre ne
peut pas étre parallélisable. La LBM couplée a cette méthode perd de son intérét.

3.3.4 Conclusion

On a vu qu'il y a différents moyens de définir I'interface entre deux fluides présents dans
la littérature. Il y a la méthode du gradient de couleur [128], la méthode Shan-chen qui
définit les interactions entre les particules de deux fluides par un pseudo-potentiel [102] et
la méthode de ’énergie libre [100]. La méthode du pseudo-potentiel de Shan-Chen semble
la plus intéressante a utiliser pour I’étude du mouillage. En effet, cette méthode s’implé-
mente tres bien a la LBM et permet d’avoir une approche physique des interactions ce qui
correspond plus a la démarche suivie pour la méthode Lattice Boltzmann. De plus, elle
permet de conserver 'aspect parallélisable de la LBM et ainsi grandement réduire le temps
de calcul, contrairement a la méthode de I’énergie libre par exemple.
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Méthode numérique et résultats
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4.1 LBM appliquée au mouillage

4.1.1 Choix des modeéles numériques pour simuler le mouillage avec la
Méthode Lattice Boltzmann

Dans le cadre de cette these, la LBM a été programmée entierement. Le programme consiste
a appliquer Palgorithme (fig. 3.11). Il a été choisi d’utiliser la méthode des pseudo-potentiels
pour contrdler linteraction fluide-fluide [102] et 'interaction fluide-solide [103, 126]. Ce
choix s’est fait pour plusieurs raisons. L’approche par pseudo-potentiels permet d’agir di-
rectement sur les interactions entre les particules via un potentiel, ce qui rend cette ap-
proche réaliste et accessible. De plus, le temps de calcul n’est pas fortement impacté par
les calculs nécessaires a la mise en ceuvre de cette méthode. Beaucoup d’études dans la
littérature proposent d’utiliser cette approche et proposent aussi des améliorations pour
prendre en compte des fluides avec un rapport de masse volumique de plus de 1000 et un
grand écart de viscosité. Il est aussi intéressant d’utiliser I’approche par pseudo-potentiel
pour linteraction fluide-solide. En effet, avec I’amélioration de Sukop, il est possible de
prendre en compte un angle de contact et ainsi paramétrer le mouillage a partir des pro-
priétés intrinseques du solide.

Les fluides qui seront simulés sont tous deux des fluides parfaits avec un rapport de visco-
sité et de masse volumique égal a 1.

Le systéme présenté a pour conditions aux bords (fig. 4.1):

— Périodique sur tous les bords

— Non-glissement sur les solides

Périodique

Périodique
Périodique

Non glissement
Périodique

FIGURE 4.1 — Schéma des conditions aux bords des études en mouillage.

La condition de non glissement appliquée est le "half-way bounce-back"(HWBB).

L’état initial est une goutte parfaitement ronde ou sphérique posée tangente a la surface.
Chacun des fluides est a I’équilibre. Seules les interactions fluides-solide ne sont pas a ’équi-
libre.

On va donc avoir les conditions de simulation présentées dans la figure 4.2.

Dans le cas d’une interaction avec un solide, c’est le modele de Martys-Chen(MC) [103]
amélioré par Sukop [126] qui est choisi. Cependant, dans l’article de Pravinraj et al. [101]
I’hétérogénéité chimique est produite par une masse volumique virtuelle sur la surface. La
surface est pré-mouillée et plus la surface est hydrophile, plus la concentration en liquide
est importante.

Cette approche qui consiste a considérer initialement du liquide sur la surface est discu-
table et on va montrer qu’il est possible de modifier I’équation de Martys-Chen pour s’en
affranchir.
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Solide
O;nt, HW BB

Liquide

o, pr=1,17,=1

FIGURE 4.2 — Conditions de simulation.

4.1.2 Modification du modeéle d’interaction fluide solide

La fonction de Martys-Chen améliorée par Sukop permet de simuler le mouillage sur une
surface avec seulement une chimie de surface. Il n’est pas possible de prendre en compte
I’hétérogénéité chimique.

Il a été décidé de modifier la fonction initiale de Martys-Chen [103] (3.88) en une fonction
ou le potentiel d’interaction fluide-solide est exprimé localement et en gardant la possi-
bilité d’utiliser ’équation de Sukop (3.90) afin de pouvoir se servir de ’angle de contact
intrinséque des matériaux. Ainsi nous proposons ’écriture suivante :

Fats,o(®) = 1o (2) 3 wadoi(@ + €a)en (4.1)

a=1

Avec le terme A, ; qui correspond a l'interaction locale fluide-solide :
Aoi(T + eq) = s(x + €q)Gads,oi (X + €q) (4.2)

Avec o le fluide et ¢ le matériau. De plus, I’équation de Sukop (3.90) peut étre réécrite pour
chaque matériau 7 tels que :

G =
Gads,a,i = % COs eint,i (43)

Avec 0;y,¢; 'angle de contact intrinseque du matériau i.
Pour expliquer le fonctionnement de cette nouvelle expression, on se place dans le cas sui-
vant (fig. 4.3).

FIGURE 4.3 — Schéma de I’étude du potentiel d’interaction modifié.

Dans la figure 4.3, le substrat est composé de deux matériaux qui ont un angle de contact
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intrinséque différent, respectivement 6, et 6. On va calculer la force d’interaction en chacun
des quatre points A, B, C et D. Ces points correspondent aux quatre possibilités d’inter-
action fluide-solide. Le point A correspond a un fluide en contact avec le solide 1. Le point
B est au dessus du solide 1 mais en contact avec le solide 2. Le point C est au dessus du
solide 2 et en contact avec le solide 1. Enfin, le point D est uniquement en contact avec le
solide 2.

On va donc calculer la force Fy4s » pour le cas présenté dans la figure 4.3.

Pour commencer, on s’intéresse au terme A, ; (4.2). Ce terme est composé du produit de
deux termes : Guq4s,5,; qui est le potentiel d’'interaction qui dépend du fluide o et du solide ¢
et s qui est un terme d’activation qui vaut 0 ou 1 en fonction de la nature du lattice voisin.
Dans le cas étudié, le substrat est un solide qui est plan de normale . Ainsi, la fonction s
a la forme suivante (4.1.2) en fonction de f,.

1 sia=4,7,8
s(@ + ea) = { 0 sinon. (4.4)
Et le terme Gygs0,i
N Gads,o"l sit=1
On peut donc écrire la force d’interaction (4.1) en chaque point de la figure 4.3 :
Faals,cr(a3 = A) = %(w = A) : Gads,o,l : (W4€4 + wrer + W8€8) (46)
Foiso(® = B) = Yo(x = B) - [Gads,o1 - (waes + wrer) + Guds o2 - (wseg)] (4.7)
Foaso(x =C) = to(x = C) - [Gads,o1 - (wrer) + Gads,o2 - (waes + wges)] (4.8)
Fadsyg(zc = D) = Ibg(.’ll = D) . Gads,o,2 . (W4€4 + wrer + wgeg) (4.9)

Si on trace ces fonctions avec 0;,¢1 = 120° et 6;,,2 = 110°, on obtient la représentation
figure 4.4.
On a F, qui correspond a la force tangente au solide et F, qui correspond a la force

Fy2

Solide

FIGURE 4.4 — Evolution de la fonction Fj4s ., en fonction du solide.

normale. On constate que quand les interactions ne sont qu’avec un solide, jusqu’au point
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A et apres le point D, la force tangentielle est nulle et la force normale est constante. Lors
du changement de texture, les forces normales et tangentielles varient. La force normale
transite entre ses deux forces constantes. La force tangentielle devient non nulle et extrémale
a la texture.

L’expression de la force d’interaction retrouve la méme équation que Sukop aux points A
et D qui cotoient un seul solide (3.90).

4.2 Présentation de ’outil de simulation

L’outil de simulation a été dévoloppé pendant cette thése. Le programme est programmeé
en Python et CUDA.

4.2.1 Caractéristiques techniques

Les calculs des simulations sont effectués sur une carte graphique ce qui permet de profiter
de la parallélisation de la méthode Lattice Boltzmann. Cette carte graphique est une Nvidia
Quadro P5000 qui posséde 16 Go de mémoire. Ces 16 Go de mémoire sont limitant pour
les simulations, c’est a dire qu’il est impossible de simuler des systemes qui vont nécessiter
plus de 16Go de mémoire.

Schema D2Q9 | D3Q15 | D3Q19 | D3Q27
Taille du cété du lattice (lu) | 6593 300 281 254

TABLE 4.1 — Table de valeur maximale des systémes simulables en fonction du schéma de
discrétisation choisi

Il existe des méthodes de gestion de certaines constantes qui permettent de réduire la quan-
tité de mémoire utilisée. Celles qui ne nécessitent pas de calculs supplémentaires sont déja
présentes dans le programme.

Les simulations qui ont été produites pendant la thése sont principalement avec les schémas
D2Q9 et D3Q15. Les temps caractéristiques de ces simulations sont :

Schema, D2Q9 | D3Q15

Taille du c6té du lattice (lu) | 500 250
Itérations 15000 | 20000

Temps de simulation 1lmin 3min

TABLE 4.2 — Table des temps caractéristiques des simulations

Les temps de simulation sont trés courts. En fonction de la texturation, il faut parfois
attendre 35000 itérations en D2Q9 pour atteindre 1’état final. De plus, pour les études en
dynamique, les données sont réguliérement sauvegardées ce qui rallonge beaucoup le temps
de simulation. En effet, 'intérét d’utiliser une carte graphique est la vitesse de calcul mais
le transfert d’informations entre ordinateur et carte graphique est tres long proportion-
nellement au temps de calcul. Il faut un équivalent de 200 itérations pour transférer la
sauvegarde d’une simulation D2Q9 avec un lattice de 500 lu de c6té. Généralement, pour
des études 2D en dynamique, le temps de simulation est multiplié par 3 et pour la 3D
multiplié par 5.

Il n’y a pas d’arrét automatique des simulations quand I’état final est atteint. Le nombre
d’itérations est définit avant de lancer la simulation. Le nombre d’itérations nécessaires
pour atteindre ’équilibre dépend de la dimension (2D ou 3D), de la taille du systéme et
de la texturation de surface.
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4.2.2 Paramétrage des simulations

Le paramétrage des simulations se fait dans un fichier qui est ensuite lu par le programme
et sauvegardé dans le dossier des résultats. Ainsi, il est possible d’avoir tous les parametres
d’une simulation lors du post-traitement. Il est aussi possible de reprendre une simulation
plus tard sans avoir perdu d’informations. Dans le fichier d’entrée se retrouvent les para-
metres suivants (fig. 4.5).

File Add/Del Run Change 7

Etudel

FileInfo Lattice Params

Mame file Etudel Discret Scheme
Save
- Collison Scheme
[C]GPU
1500 Tteration Steps

Effictive Mass

20 Save Steps Interaction Range Order

Fluid Info Substrate Info

Fluid 1 (Liquid) | Substiate

Fluid 2 (Gas)

Geometry sphere = IPP

- [T Reply

Epaisseur Interface 3
Position Initiale Goutte tangent -
Offset : 0 y: 0
Qutput Info

Bulk Interface Speed

Liquid-G
[ Liquid-Gas [ Fluid1 (U [ Liquid-Gas
[ Fuid1 (U ] Liquid-Solid
] [T Fluid 2 (6) [ Liquid-Solid
[7] Fluid 2 (G) [ Gas-Salid
[ Triple Line [] Triple line [ Gas-5alid

[]Export datas

Run [ Add Page ” Del Page

Made by Vincent NEYRAMND - LTDS - 2019,
FIGURE 4.5 — Paramétrage d’une simulation.

Il est aussi possible de lancer automatiquement plusieurs simulations a la suite de facon a
pouvoir faire un grand nombre de simulations consécutives.

Dans le fichier d’entrée, il faut renseigner le nom du fluide qui fait référence a une base de
données des propriétés des fluides dans laquelle le programme récupere la masse volumique
et la viscosité. Il y a aussi des informations sur I’état initial. La géométrie initiale de la
goutte peut étre un carré/rectangle ou un disque en 2D ou cube/pave et boule en 3D.
La position du fluide peut aussi étre définie, par défaut le fluide est tangent & la surface
mais on peut régler un offset afin de décaler la goutte. La goutte peut aussi étre placée
au centre du systéme, en ignorant le substrat, c’est par exemple cette configuration qui va
étre choisie pour tester l'interface fluide-fluide sans substrat.

Le schéma de discrétisation et d’autres parameétres qui actuellement ne sont pas implé-
mentés sont présents (le modele de collision, la formule du calcul de la masse effective et
lordre des interactions). Par la suite, ils pourraient permettre de simuler des fluides avec
un grand écart de masse volumique ou considérer que l'interaction avec le substrat est a
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plus grande distance.

Il y a aussi des informations sur le substrat. Il y a besoin d’avoir une géométrie et un/des
matériaux. Ainsi, la géométrie est utilisée pour les conditions aux limites et le matériau est
utilisé pour le calcul du Gygs,0.;. De plus, il est possible d’importer des fichiers de surfaces
réelles (.STL) ce qui permet de simuler sur des surfaces réelles, c’est-a dire issues de pro-
cédés expérimentaux de caractérisation topogaphique (AFM, interféromeétre, microscope
confocal...). Il est aussi possible de répliquer un pattern de surface, si le substrat est un
ensemble de plots, seulement un plot et son nombre de répétition en x et y sont nécessaires
pour avoir la surface.

Les dimensions du systéme sont calculées automatiquement en fonction de la taille du sub-
strat a partir de sa longueur ou largeur la plus courte pour réduire la taille de I’étude et
gagner en temps de calcul. Les simulations 2D sont donc toujours des carrés car seul la
longueur du substrat est prise en compte.

Pour finir, les informations & sauvegarder pendant la simulation sont & choisir. Il est pos-
sible de sauvegarder les vitesses et/ou la/les masses volumiques a tous les pas de temps
souhaités.
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4.3 Validation de 1’outil

Nous allons dans un premier temps vérifier le modele d’interaction fluide-fluide puis dans
un second temps s’intéresser au modele d’interaction fluide-solide pour des substrats mono-
matériau. Dans un troisieme temps faire une vérification des modifications effectuées pour
des matériaux mixtes.

Toutes les validations vont étre réalisées deux fois, en 2D et en 3D en suivant les schémas

D2Q9 et D3Q15.

4.3.1 Interface fluide-fluide

Pour commencer, on veut vérifier la valeur de G, que 'on retrouve dans le terme d’inter-
action fluide-solide (4.3). Pour valider 'utilisation du modeéle de Shan-Chen, on va simuler
un systéme cubique ou carré composé uniquement de deux fluides.

Les deux fluides sont le liquide et le gaz. Comme expliqué précédemment, on considere leur
propriétés intrinseques identiques, c’est & dire qu’ils ont la méme masse volumique et la
méme viscosité ce qui permet d’avoir un ratio de masse volumique égal a 1 et un temps de
relaxation identique 71 = 79 [112].

Pour I'étude 3D, le systéme est un cube de 200 lu de c6té avec pour état initial le liquide
en son centre qui a une forme cubique de 100 lu de c6té. Pour I'étude 2D, c’est un carré
de 200 lu de c6té et le liquide est a 1’état initial un carré de 100 lu de c6té centré dans le
systéeme. On lance les simulations jusqu’a obtenir ’équilibre du systéme et on regarde la
géométrie finale. Les états initiaux et finaux pour les simulations 2D et 3D sont présentés
dans la figure 4.6.

Pour la valeur de G5, on prend 3 qui est une valeur moyenne courante dans la littérature

[104, 105, 124, 125].

Suite a ces résultats, on s’intéresse au rayon quadratique moyen de 1’état final du liquide,
en effet, d’apres la loi de Laplace, on doit obtenir un liquide de forme sphérique en état
final.

1 2
ARpps =1/ =— [ AR2df (4.10)
21 Jo

Le R; est la différence entre le rayon local en 6 et le rayon moyen : Ryeqn — Riocar- Utiliser le
R,ms permet de valider la circularité de la figure géométrique obtenue. Les résultats pour
la 2D et la 3D sont affichés dans la figure 4.7.
De plus, on s’intéresse aussi a la conservation du volume du liquide car 'interface étant
diffuse, il est possible qu'une partie du liquide la traverse et devienne vapeur, ces résultats
sont aussi présentés dans la figure 4.7.
Ainsi, la perte de masse et la circularité de I’état final sont étudiés. On va définir des
criteres de validation pour ces parametres. On va arbitrairement définir que la perte de
mMasse €mqss doit &tre inférieure & 5% et que le AR, doit étre inférieur & 0.1 a état
d’équilibre.
On constate que pour le cas 2D, la mesure du AR,.,,s vaut 0.08 et la perte de masse est de
2% ce qui est tres faible et suffisant pour que ’on considére qu’en 2D le modeéle d’interface
fluide-fluide pour des fluides de masse volumique identique et de viscosité identique avec une
valeur de G, 5 de 3 soit validé. Pour I'étude 3D, le AR,.,,s vaut 0.05 et la perte de volume
est de 4% ce qui valide aussi la simulation en 3D avec le modéle présenté précédemment.
On a ainsi validé la simulation d’apres nos criteres de validité AR, < 0.1 et €455 < 0.05.
Pour les prochaines simulations, on devrait garder les parametres qui ont été vérifiés, c’est
a dire : masse volumique des fluides, temps de relaxation et potentiel d’interaction fluide-
fluide.
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FIGURE 4.6 — Etude de l'interface fluide-fluide, a-b) Etats initial et final de la simulation

200 0

T T
50 100 150
x-axis (lu)

d) 3D Final state

2D, c-d) Etats initial et final de la simulation 3D.

4.3.2 Interface solide-fluide

On vérifie ensuite que le modele d’interaction fluide-solide proposé (4.3) fonctionne.

200

Pour commencer, on a décidé de tester certaines chimies de surface présentes dans la base
de données de I’équipe, c’est a dire des métaux, des polymeres et des céramiques présentés
dans le tableau 4.3. L’objectif est aussi de relier 'outil numérique a une base de données
implémentable qui peut étre mise a jour a chaque étude du mouillage sur un nouveau ma-
tériau.

TABLE 4.3 — Table des matériaux de référence avec leur angle de contact intrinseque

Matériaux | Angle de contact intrinseque (°)

PAG6.6 67
X8CrNiS189 70
PET 76
X40Cr14Az 80
ABS 84
X2CrNi1911 84
1050A 88
PP 90
PMMA 100
PDMS 112

Le substrat est un plan parfaitement lisse et chimiquement homogene. Les simulations sont
réalisées pour chacun des matériaux (tab. 4.3). Pour valider ce test, il faut que le R? de
la courbe des angles mesurés par rapport a la courbe théorique des angles souhaités soit
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3D simulation of fluid-fluid interface

2D simulation of fluid-fluid interface sliced at x=100
200 200
== Static shape - Static state
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FIGURE 4.7 — Circularité et perte de masse du liquide pour I’étude de I'interface fluide-
fluide.

supérieur a 0.95.

Ici encore, les essais 2D et 3D sont réalisés. Pour le cas 2D, le systeéme est un carré de 500
lu de c6té et une goutte circulaire a 1’équilibre de rayon 100 lu & I’état initial. Pour le cas
3D, la goutte est une boule a I’équilibre de rayon 50 lu dans un systéme carré de coté 250
lu. Pour les deux cas, la goutte est initialement enfoncée de quelques lattices afin d’avoir
un contact liquide solide non ponctuel mais un disque de tres petit diametre.

Ce choix permet d’amorcer tres légerement I’étalement et de garantir un contact liquide-
solide & ’état initial. En effet, I'interface fluide-fluide se fait pour 50% de liquide et 50% de
gaz or on ne veut pas 50% de gaz quand la goutte est tangente au solide. C’est pourquoi, il
a été décidé d’enfoncer la goutte de quelques lattices dans le solide afin de garantir presque
100% de liquide au contact avec le solide comme montré dans la figure 4.8 a et b.

Le coefficient de détermination R? se calcul de la facon suivante:

R?=1- (4.11)

Avec 0; angle de contact mesuré sur la simulation, 0 I’angle de contact intrinseque de la
surface et § Pangle de contact moyen.

Dans la figure 4.9, une incidence de ’angle intrinseque de la surface sur I’étalement est
observée. Les résultats de ’angle de contact a 1’état final sont affichés par rapport a ’angle
de contact intrinseque de leur surface respectives dans le tableau 4.3.

Le R? est bien supérieur & la valeur seuil de 0.95 et vaut 0.97 en 2D et en 3D, le test est
donc validé.

4.3.3 Conclusion

Il a été montré que 'outil de simulation fonctionne en 2D et 3D. Il est possible de simuler
Iinteraction entre deux fluides et I'interaction entre les fluides et le solide. Pour la suite
des études, le parameétre G, = 3 est conservé.

On a aussi choisi de simuler un essai de goutte sessile numériquement avec une goutte en
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FIGURE 4.8 — Interface liquide-solide, a) sans amorce (50% liquide en contact) et b) avec
amorce (100% de liquide en contact avec le solide).

100% liquide

Solide

forme de boule sans vitesse initiale et légerement enfoncée dans le solide pour garantir
une interface liquide-solide avec 100% de liquide sous la goutte. Cette configuration est
conservée car elle nous a permis de valider les simulations de I’étalement d’une goutte sur

surface plane.

Les simulations en 3D sont treés restreintes en terme de taille de lattice. De plus, le temps
de calcul est tres faible en 2D. Il convient donc de favoriser les études 2D qui vont a la fois
permettre d’avoir des systémes plus grands mais en plus d’avoir un temps de calcul tres
faible. De plus, on a vu dans I’étude de la littérature que des effets locaux au niveau de la
ligne triple pouvaient avoir un impact sur le comportement de la goutte. Si on travaille en
3D, la ligne triple a deux dimensions (ligne) alors qu’en 2D elle n’en a qu’'une (point) ce
qui la rend beaucoup plus facile a étudier.
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5.1 Présentation de 1’étude

5.1.1 Principe

Dans la littérature, il a été montré que la LBM pouvait étre utilisée pour étudier des
transitions d’un état Cassie a Wenzel et inversement, pour étudier 1’étalement sur des
surfaces texturées chimiquement ou encore pour caractériser le déplacement d’une goutte
sur des surfaces a gradients topographiques.

L’outil développé a été validé par des simulations vérifiant la qualité de I'interface fluide-
fluide et l'interface fluide-solide. Il est donc possible d’utiliser ’outil numérique pour faire
des études de mouillage.

Pour commencer, on s’intéresse a 1’état statique d’une goutte. L’état statique étant tres
présent dans la littérature et sujet a de nombreux débats, il serait intéressant de regarder
le mouillage statique au travers de la simulation numérique.

Il est proposé de reprendre les surfaces proposées par Extrand [50] ou la texture est centrale.
Sur ces surfaces, on va simuler I’étalement d’une goutte.

Deux comportements de goutte avaient été observés dans la littérature [50, 51, 129]:

— La goutte reste dans la zone centrale

— La goutte s’étale hors de la zone centrale

Cette approche va étre modifiée. Il a été montré dans la littérature qu'un changement to-
pographique ou chimique sur la surface génere une "énergie de barriere" qui contraint la
goutte. La notion clef de I’étude d’Extrand serait donc la frontiére entre les deux domaines.
On s’intéresse donc a 1’étude de la position de la frontiere qui entraine un changement to-
pographique ou chimique.

L’étude va donc se faire en deux temps. Pour commencer, nous allons nous intéresser a
I’étude de 'effet des variations chimiques. Pour finir, nous étudierons 'effet des variations
topographiques.

Dans le cas d’une texturation chimique, une variation de chimie correspond a un chan-
gement de matériaux, donc a un changement d’angle de contact intrinseque de la surface.
Cela signifie qu’il faut simuler des surfaces composées de deux matériaux. Deux confi-
gurations sont envisagées : une texturation hydrophile - hydrophobe (Hi — Ho) et une
texturation hydrophobe - hydrophile (Ho — Hi) comme représenté dans la figure 5.1.
Ici, il est choisi de prend un matériau hydrophile et un matériau hydrophobe afin d’avoir
un écart d’angle de contact intrinseque important et ainsi d’accentuer 'effet de la frontiere.

Hi— Ho Ho — Hi

Ho Hi Ho Hi Ho Hi

FicURrE 5.1 — Configurations pour I’étude de la texturation chimique.

Pour I'étude de l'effet de la texturation topographique, il faut un équivalent a 1’étude
chimique. C’est-a-dire de disposer d’une surface avec deux topographies et une frontiere
entre ces deux topographies. La solution est de considérer la texturation topographique
comme un changement brusque de plan d’étalement et chaque plan correspond & une topo-
graphie. Ainsi, deux cas sont étudiés : une texturation entrante et une texturation sortante.

La texturation chimique est considérée comme un changement brusque, elle correspond
a un changement de matériaux sans transition/mélange entre les deux domaines. Pour la
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texturation topographique, il a été proposé de considérer un changement de plan d’étale-
ment ce qui correspond aussi a un changement brusque. Si 'angle entre les deux plans est
tres faible, comme pour des surfaces courbes, la texturation topographique ne peut plus
étre considérée comme brusque, on va la considérer continue. Une derniere étude est ainsi
proposée afin d’étudier 'effet de la variation topographique continue. Les texturations to-
pographiques brusques et continues sont représentées dans la figure 5.2.

Variation brusque Variation continue

Rentrant Sortant Convexe Concave

FIGURE 5.2 — Configurations pour I'étude de la texturation topographique.

5.1.2 Paramétrage numérique pour ’étude de l’effet de la texturation
chimique

On s’intéresse a I'influence de la frontiére entre deux matériaux sur I’étalement d’une goutte.

Deux types de frontiéres sont étudiées :

— lorsque la ligne triple traverse la frontiere d’un matériau hydrophile pour aller vers un
matériau hydrophobe (Hi — Ho)

— lorsque la ligne triple traverse la frontiere d’un matériau hydrophobe pour aller vers un
matériau hydrophile (Ho — H7i)

De plus, on peut aussi s’intéresser aux conditions d’étalement de la goutte. En effet, une

goutte qui "s’étale" ne signifie pas forcément que sa ligne triple avance, il arrive aussi que

la ligne triple recule pendant étalement. On va donc aussi s’intéresser a la reculée de ligne

triple. Il est assez simple de mettre en place une simulation de reculée de ligne triple com-

ment l'ont proposé Gong et al. dans leur article [95]. Ainsi, nous allons tester différentes

configurations de substrats pour deux comportements de ligne triple : 'avancée et la reculée.

Toutes les simulations qui vont étre présentées ont été réalisées en 2D et en 3D. Il a
été observé que les résultats 2D et 3D étaient identiques donc seulement les résultats 2D
vont étre présentés afin de ne pas avoir de doublons entre les résultats 2D et 3D.

Nous allons voir dans un premier temps quelles texturations nous allons étudier puis dans
un second temps comment le systéme sera configuré a 1’état initial.

Design des surfaces

Il faut déterminer une géométrie de surface pertinente qui permet de mettre en avant les
effets d’'un changement brusque de propriété de mouillabilité lié a une chimie. Le plus
simple est de faire des surfaces mixtes composées de deux matériaux, I'un hydrophile (Hi)
et 'autre hydrophobe (Ho). Pour les angles intrinseques, il a été arbitrairement choisi de
donner 60° a la surface hydrophile et 120° a la surface hydrophobe. Cela permet d’avoir
un écart de 60° entre les deux surfaces.

Pour ce qui est de la topographique du substrat, il a été décidé de faire un substrat plan et
axis-symétrique. Ce substrat correspond & un carré avec en son centre un disque & rayon
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variable r d’un autre matériau. Ainsi la goutte étant placée au centre, en s’étalant, la ligne
triple arrive a la frontiere entre les deux matériaux en tous points au méme moment. L’ef-
fet de la transition s’opére donc sur I'intégralité de la ligne triple au méme instant ce qui
permet de conserver la symétrie des contraintes. Comme expliqué dans l'introduction de
cette partie, des tests 2D et 3D ont été réalisés mais seulement le 2D va étre présenté. Le
design 2D des surfaces est le suivant (fig. 5.3).

Avancée Reculée

! !
o —> | -
I e T

FIGURE 5.3 — Coté droit de la texturation symétrique de la surface, et le rayon de domaine
central 7.

Le principe de texturation est le suivant :
1. Si, dans la direction du déplacement de la ligne triple, il y a une transition Hi — Ho
alors on est dans le cas présenté dans la figure (fig. 5.3a).
2. Si, dans la direction du déplacement de la ligne triple, il y a une transition Ho — Hi
alors on est dans le cas présenté dans la figure (fig. 5.3b).

La taille du domaine central varie entre chaque simulation pour que la frontiére entre les
deux matériaux rencontre la ligne triple & des moment différents.

Etats initiaux

Il faut ensuite définir les états initiaux. Dans le cadre de cette étude, on veut qu’a 1’état
initial, la goutte n’ait aucune vitesse pour que ce soit seulement les interactions avec le
substrat qui agissent sur la ligne triple comme une force motrice. De cette maniére, on se
rapproche aussi des études de la littérature qui proposent la notion de "driving force" qui
serait a l'origine du déplacement de la goutte [70].

La configuration initiale de la goutte dans le cas de l'avancée de ligne triple est proche
du test de la goutte sessile. C’est a dire que la goutte est un disque parfait et disposée
tangentiellement au substrat. On impose aussi une vitesse nulle dans le liquide. Cet état
correspond a la figure 5.4a. Pour la configuration en reculée de ligne triple, on ne peut pas
reproduire un essai expérimentalement, comme le test de la goutte sessile, car on a besoin
d’un état de sur-étalement.

Le sur-étalement peut étre expérimentalement produit par la projection d’une goutte sur
une surface mais cela implique une vitesse initiale et une goutte écrasée, déformée, sur la
surface. Il n’est plus possible d’isoler I'influence du changement de matériau comme seul
parametre dans I’essai si la goutte est déformée. Il a donc été choisi de créer un état initial
"impossible", c’est a dire que la goutte a une forme de portion de disque parfait avec une
vitesse nulle. Cette configuration est présentée dans la figure 5.4b.

De plus, afin de pouvoir aussi comparer les deux états initiaux entre eux, il a été dé-
cidé de donner le méme volume de liquide aux deux états initiaux. Ainsi, pour les deux
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configurations initiales, le liquide a un volume de 30 000 [u? et le systéme simulé est un
lattice carré de 500 lu.

Les angles de contact initiaux dans le cas de ’avancée sont de 175° et dans le cas de
la reculée 50°. La raison pour laquelle I’angle initial de ’étude de 'avancée est de 175° et
non 180° est que, comme expliqué pour les essais de validation du modele numérique, il
faut garantir une aire de contact liquide-solide avec 100% de liquide (fig. 4.8).

a b
500 500
Binitial = 175° Binitial = 50°

400 - 400 A
3 300 A 3 300 A
> 2
% E
> 200 A > 2004

100 A

0 ¥ ¥ - r
0 100 200 300 400 500 0 100 200 300 400 500
x-axis (lu) x-axis (lu)

FIGURE 5.4 — Etats initiaux pour I’étude chimique d’une goutte statique

Les quatres états initiaux sont présentés dans la figure 5.5.

a) Hi— Ho ic) Ho— Hi

Avancée Avancée

Direction du Direction du

cfplacement déplacement

b)

d) A Direction du
Reculée Directiondu + Reculée

déplacement

FiGure 5.5 — Configurations initiales pour I’étude statique de l'effet de la texturation
chimique.
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5.1.3 Paramétrage numérique pour I’étude de l’effet de la texturation
topographique

On g’intéresse a 'influence de la texturation topographique sur I’étalement d’une goutte.
Cette étude se décompose en deux types de textures :

— Textures brusques

— Textures continues

Nous allons voir dans un premier temps quelles textures nous allons étudier puis dans un
second temps comment le systeme sera configuré a 1’état initial.

Design des surfaces

Pour I'étude des textures brusques, il faut définir un angle d’ouverture de surface. On
considére que dans le cas d’une surface plane, I'angle d’ouverture est de 180°. Ainsi, les
surfaces entrantes et sortantes peuvent étre représentées suivant la figure 5.6. Il y a une
symétrie axiale telle que en s’étalant, la ligne triple atteint la texture localement au méme
moment en tout ces points. Des valeurs arbitraires d’inclinaisons de plans sont choisies.
Ainsi dans le cas des surfaces entrantes, il va falloir un angle v de 45°, 90° et 135°. Dans
le cas des surfaces sortantes 1 vaut 225° ou 270°.

. 270°
225¢
r
> Sortant
Entrant
135°
45° - 90°

FIGURE 5.6 — Design des surfaces avec une texture brusques.

Le cas ou ¥ = 315° n’est pas traité car il y a une impossibilité géométrique entre 1’état
initial et la géométrie du substrat (fig. 5.7). Le solide traverse la goutte a ’état initial.
Dans la figure, on peut voir que le liquide est traversé par la texture et qu’il y a 5 plans
d’étalement. Les conditions d’étalement sont trop différentes pour que ’on puisse comparer
la simulation a 315° et les autres simulations.

FIGURE 5.7 — Cas impossible pour 1 = 315°.

Pour reprendre les mémes principes que dans I’étude de la chimie, la position du chan-
gement de plan r est différente entre chaque essais. De plus, trois chimies de surfaces sont
testées 0;,; = 60°,90° ou 120°.

94



5.1. Présentation de I’étude

Il est aussi possible de regarder le lien entre angle intrinseque de la surface et angle d’in-
clinaison du plan.

Pour I'étude des textures continues, les surfaces sont courbées avec un rayon de cour-
bure nommé R. Les cas concaves et convexes sont testés pour différentes valeurs de R
et différents angles intrinseques (fig. 5.8). La démarche est la méme que pour ’étude des
variations brusques.

FIGURE 5.8 — Substrats pour 1’étude topographique continue.

Etats initiaux

Pour I’étude de la topographie, seulement ’avancée est étudiée. Comme pour I’étude chi-
mique & ’avancée, on va reproduire un essai de la goutte sessile numériquement. La goutte
est placée tangente a la surface et 1égerement enfoncée sans vitesse initiale. Les simulations
se font dans un systeme 2D de 500 [u de coté. Le liquide a un volume de 30 000 lu?. L’état
initial est présenté figure 5.9.

a) Variation brusque c) Variation continue

Entrant Convexe

Direction de

I'étalement Direction de

I'étalement

b) | d)

Sortant | Concave

FiGURE 5.9 — Configurations initiales pour I’étude statique de l'effet de la texturation
topographique brusque et continue.
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5.1.4 Données caractéristiques

En plus des configurations initiales et de la construction des surfaces, il est intéressant de
regarder le comportement d’un liquide sur les différents matériaux qui sont utilisés pour les
simulations. En effet, avec les matériaux purs, il est possible d’observer le comportement
a l'avancée et a la reculée de la goutte sans aucun effet de texturation. Ces simulations se
font dans les mémes conditions que les simulations avec substrats texturés, c’est a dire un
lattice carré de 500 lu de coté et un volume de fluide de 30 000 lu?.

Les simulations montrent un état d’équilibre identique a 'avancée et a la reculée (fig. 5.10).

A Etats initiaux B Etats finaux
500 500
400 © 400
Avancée
de 300
ligne triple
200 A
100
0
C
500
400
Reculée 3007
de
ligne triple 200 -

100

FIGURE 5.10 — Etats initiaux (A, C) et finaux (B, D) pour la simulation & 1’avancée et
reculée de ligne triple. Etats finaux B et D identiques.

Ensuite, on mesure des grandeurs caractéristiques de I’état final pour chaque substrat (fig.
5.11). Les parameétres caractéristiques sont les angles finaux 0., respectivement appelés 6,
sur le substrat hydrophile, 8, sur le substrat hydrophobe et 8 sur le substrat neutre. On
note aussi les rayons mouillés r,,, c’est a dire le rayon de l'aire de contact liquide-solide,
THi, THo €t TN.

Ces grandeurs sont présentées dans le tableau 5.1.

Simulations de référence | Hydrophile Neutre Hydrophobe
0 Op; = 60° On = 90° Oro, = 120°
Tw (lu) r; = 196lu | ry = 141w | rH, = 97lu

TABLE 5.1 — Table des valeurs de référence déterminées par simulation
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500

400 -
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100 A
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01
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100

b i TN

On

0
0 100 200 300 400 500

500

400 -

300 A

200 1

100

0
0

9Ho

100 200 300 400 500

FIGURE 5.11 — Simulations de référence A) substrat hydrophile, B) substart neutre et C)

substrat hydrophobe.
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5.2 Résultats pour I’étude de la texturation chimique

L’étude de 'effet de la texturation chimique sur I'état statique d’une goutte va se faire en
deux étapes. Pour commencer, on va réaliser une étude numérique avec la méthode Lattice
Boltzmann et ensuite on fera une étude théorique avec la force de déplacement de ligne
triple.

5.2.1 Résultats de I’étude numérique

Pour rappel, deux états initiaux et deux transitions vont étre étudiés. Les états initiaux
correspondants sont présentés dans la figure 5.5 et les textures sont proposées dans la figure
5.3.

Transition Hi — Ho

Les différents angles de contact a 1’équilibre et les différents rayons mouillés sont mesurés
pour chaque taille de rayon du domaine central r. Pour les simulations avec une ligne triple
qui avance, les résultats sont affichés dans la figure 5.12. Pour le cas d’une ligne triple qui
recule, les résultats sont présentés dans la figure 5.13. Les grandeurs caractéristiques des
surfaces de référence sont aussi affichées dans ces deux figures.

Pour commencer, on va s’intéresser aux simulations pour une ligne triple qui avance (Fig.
5.12).

a) Evolution de I'angle de contact b) Evolution du rayon mouillé
130 statique en fonction de r en fonction de r
i i i i
Ox 1 1 200 H MHi 1 1
120-...0.3...... |: ................. :' """""""" .. 0008.
19 1 1 1
1 1 180 1 o,
110 A 1 1 1 1
| | L e
([ ]
100 : ! 160 | ° !
> o 5 e
TJ 90 4 | ® Il | 1 = i | | .“ | 1l
© I I = 140 [P I
1 Y 1 1 1
20 | | e
1 ° 1 1201 ) 1
i 1 ® | 1 1
70 I ° ! ) I
Oni : .: 100'n"‘°.....‘... d e, : .........
B0 Frrrrereraranans I| ............... .I~.... : :
TP M o — 01 e
0 50 100 150 200 250 0 50 100 150 200 250
r(lu) r(lu)

FI1GURE 5.12 — Angle d’équilibre et rayon mouillé en fonction de la position de la frontiere
r pour une transition Hi — Ho avec une ligne triple qui avance : a) angle statique et b)
rayon mouillé.

Trois comportements distincts sont observables ce qui donne trois domaines de variation
des courbes. Deux domaines sont constants et le domaine central fait la transition entre
les deux autres domaines. On remarque que le domaine central est borné par les valeurs de
référence. Dans le domaine I, le rayon de la goutte et son angle de contact sont constants.
Puis pour une longueur de domaine central r > rp, on observe une diminution de ’angle
de contact et en méme temps une augmentation du rayon mouillé, c’est le domaine II.
Enfin, quand le rayon atteint la valeur rgy;, ils redevient constant pour tout r > rg; et
I’angle de contact a 1’équilibre vaut ’angle de contact sur le matériau hydrophile 6;. Dans
tout le domaine II, on observe que le rayon mouillé r,, suit la position de la frontiere r.
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a) Evolution de I'angle de contact b) Evolution du rayon mouillé
statique en fonction de r en fonction de r
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FIGURE 5.13 — Angle d’équilibre et rayon mouillé en fonction de la position de la frontiere
r pour une transition Hi — Ho avec une ligne triple qui recule : a) angle statique et b)
rayon mouillé.

Dans le cas de la reculée de la ligne triple, le comportement du liquide est tres différent de
I’avancée. En effet, on observe seulement deux domaines d’évolution. Ces deux domaines
sont constants. Il n’y a pas de domaine intermédiaire qui fait la transition comme pour
I’avancée. Pour les grandeurs caractéristiques, la aussi on observe une différence, c’est 7,
le rayon de la goutte a 1’équilibre sur la surface hydrophile, qui marque le changement de
domaine. Dans le domaine I, 'angle de contact 6. et le rayon mouillé r,, sont constants
et valent respectivement 0p; et rg; puis, lorsque r > rg;, 0. et r, valent 0y, et rg,. La
transition brusque entre les deux domaines entraine une variation du rayon mouillé qui
vaut Ar = rg; — .. Et une variation de 'angle de contact qui vaut A8 = 0g; — 0.

On observe deux courbes a l'allure tres différentes mais qui sont toutes les deux dépen-
dantes des caractéristiques des surfaces hydrophiles et hydrophobes.

I1 est clairement visible dans la figure 5.12 (cas d’une ligne triple qui avance et une tran-
sition Hi — Ho) que dans le domaine II, le rayon mouillé suit I’évolution de la frontiere
entre les deux matériaux. On observe aussi une variation de 'angle de contact mais cette
variation est une conséquence de la position de la ligne triple. Ce phénomeéne ou la ligne
triple suit la texture est appelé collage de ligne triple. Le collage se produit pour une fron-
tiere r € [ro; ;). Hors de ce domaine, la goutte a toujours le méme état d’équilibre, soit
I’équilibre sur le domaine hydrophobe qui correspond au domaine I ot 'angle de contact et
le rayon mouillé valent respectivement 0, et rg,, soit sur le domaine hydrophile, la goutte
se comporte comme si le substrat était uniquement composé du matériau hydrophile et son
angle de contact vaut fg; et son rayon mouillé vaut rg;.

On peut écrire la variation du rayon mouillé r, et de l'angle a 1’équilibre 6. en fonc-
tion de 7 et des rayons caractéristiques rg; et rg,.

THo VT < Tk, Omo Vr < rho
Tw=1. T 7€ [PHoTH 5 Oe = 0r0;0mi] V7 € [rHO; THI] (5.1)
THi VT > T O LN > g
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Pour le cas de la reculée (fig. 5.13), le phénomeéne ne s’apparente pas a des phénomeénes
décrits dans la littérature, on se rapproche du phénomene de "démouillage" ou la goutte
"saute" sur les textures. Ici, le phénomeéne de saut est induit par le changement brusque
d’état d’équilibre entre les deux matériaux. Il est intéressant de noter que dans le cas de
la reculée, c’est le rayon rg; qui marque la transition, le rayon rg, n’a aucun effet. Cela
s’explique car la ligne triple est initialement sur le matériau hydrophile et en reculant elle
sort des conditions d’équilibre du matériau hydrophile pour satisfaire les conditions d’équi-
libre sur le matériau hydrophobe. C’est le matériau initial qui définit la valeur seuil pour
laquelle le changement d’état opeére. Il est aussi intéressant de constater que la valeur du
saut entre les deux états d’équilibre Ar dépend de la différence entre les rayons mouillés
caractéristiques des deux matériaux Ar = ry; — rg,. Dans ce cas, on peut aussi écrire une
équation qui décrit le comportement du fluide & partir des simulations :

(5.2)

— THi, V7 < TH; _ ) OmiVr <rmpg
Y THo, VT 2> THi Oro, V7T > rH;

Transition Ho — H1

Les différents angles de contact & I’équilibre et les différents rayons mouillés sont mesurés
pour chaque taille de rayon du domaine central r. Pour les simulations avec une ligne triple
qui avance, les résultats sont affichés dans la figure 5.14. Pour le cas d’une ligne triple qui
recule, les résultats sont présentés dans la figure 5.15. Les grandeurs caractéristiques des
surfaces de référence sont aussi affichées dans ces deux figures.

Pour commencer, on va s’intéresser aux simulations pour une ligne triple qui avance fi-
gure 5.14.

a) Evolution de I'angle de contact b) Evolution du rayon mouillé
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FI1GURE 5.14 — Angle d’équilibre et rayon mouillé en fonction de la position de la frontiere
r pour une transition Ho — Hi avec une ligne triple qui avance: a) angle statique et b)
rayon mouillé.

On observe deux états d’équilibre avec une valeur seuil pour r = rp,. Les deux domaines
d’équilibre sont, pour le domaine I le cas ou la goutte a pour rayon r,, = rg; et pour angle
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d’équilibre 6. = 0g;. Le second domaine quant a lui correspond a un angle de 0g, et un
rayon mouillé de rp,. Ces deux états d’équilibre correspondent aux deux états d’équilibre
sur surface de référence pour le matériau hydrophile (domaine I) et le matériau hydrophobe
(domaine II).

On remarque aussi un léger décalage entre la valeur seuil rp, et la réelle valeur seuil pour
laquelle il y a un changement de domaine d’étalement.

a) Evolution de I'angle de contact b) Evolution du rayon mouillé
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FIGURE 5.15 — Angle d’équilibre et rayon mouillé en fonction de la position de la frontiere
r pour une transition Ho — Hi avec une ligne triple qui recule: a) angle statique et b)
rayon mouillé.

Pour létude a la reculée (fig. 5.15), on observe trois domaines distincts. Le premier, do-
maine I, est constant avec un angle de 0, et un rayon mouillé de rg,. Des que la frontiere
dépasse 1, il y a une transition, c’est le domaine II. Cette transition prend fin pour un
r supérieur a rg;, dans le domaine III. Il y a un état stable avec r, = rg; et 0. = 0g;.
Dans ce cas aussi, les domaines I et III correspondent respectivement a 1’état d’équilibre
de référence sur la surface hydrophobe et hydrophile.

Ces résultats montrent encore un phénomene de relache qui cette fois-ci s’applique a une
ligne triple qui avance. On peut écrire I’équation suivante :

: < ; <
- { T, Vr < TH, ’ _ { O, Vr < TH, (5.3)

THo, VT > T'Ho Oro, N7 > T,

La reculée quant a elle est identique a l'avancée du cas de la transition Hi — Ho. On observe
trois domaines, deux domaines stables avec un troisieme domaine qui fait la transition
entre les deux autres domaines. Dans le domaine de transition, la ligne triple est collée a
la frontiere entre les deux matériaux. On peut alors écrire :

THo VT <TH, Omo Vr < rho
Tw=4 T 7€ [rHoTH 5 Oe = 0r0;0mi] V7 € [rHO; THI] (5.4)
THi VT > T O N > g

Avec ces études de 'influence de la texturation chimique sur le mouillage statique, nous
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avons observé deux phénomeénes : le collage et la relache. Ces deux phénomenes sont en
opposition, le collage bloque la ligne triple entre deux textures alors que la reldche chasse la
ligne triple hors de la frontiére entre les textures. Nous allons chercher a mieux caractériser
leur fonctionnement et leurs effets sur le mouillage dans les prochaines études.

5.2.2 Résultats de I’étude théorique de la force de déplacement de ligne
triple

Une étude théorique est proposée afin d’étudier I'effet de la texturation chimique sur la
force de déplacement de ligne triple [70]. L’expression de la force de déplacement de la ligne
triple est la suivante :

Fj = ~(cosf. — cosby) (5.5)

Avec 0, I'angle a 1’équilibre, 6, ’angle de contact dynamique et « la tension de surface du
liquide.

On a remarqué que les phénomenes observés dans I’étude numérique sont regroupables en
deux types : collage et relache. Pour I’étude théorique de la force de déplacement, on choisit
d’étudier ’avancée avec une transition Hi — Ho pour avoir du collage et 'avancée avec
une transition Ho — Hi pour avoir la relache.

Etude de la force de déplacement de ligne triple pour I’avancée et une transition
Hi— Ho

L’évolution de la force de déplacement de la ligne triple pendant 1’étalement est présentée
dans la figure 5.16. Pour reproduire le méme schéma d’étalement que dans les simulations de
I’étude numérique, on commence par avoir un angle de 180° qui décroit jusqu’a I’équilibre.
Les trois cas observés sont affichés. Pour commencer, en A, le cas ou r > rp; puis en B le
cas ou r < rg, et enfin en C le cas du collage.

On remarque bien que dans le cas A, si il n’y a aucun changement de substrat, la courbe
suit la courbe du cas ou 0. = 0; = 60°. Par contre, lorsqu’un changement de matériau est
introduit en 6; = 160° pour le cas B, on obtient un équilibre pour 6. = 6y, = 120°. Pour
le cas C, la frontiere apparalt pour 8; = 90°, dans ce cas, on voit que la force chute jusqu’a
devenir nulle et laisse I'angle d’équilibre égale a I’angle dynamique au moment du contact
avec la frontiere.

On observe une chute dans la force de déplacement qui est liée & la modification de la surface
induite par le changement de matériau. Cette perte de force est liée a 1’écart d’angle de
contact A8 = 0y; — g, comme on peut le voir dans le cas B.
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Fly

Fly

Fly

FIGURE 5.16 — Evolution de la force de déplacement de ligne triple avec un phénomene
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de collage induit par une texturation chimique.
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Etude de la force de déplacement de ligne triple pour ’avancée et une transition
Ho— Hi

Dans le cas d’une ligne triple qui avance, c’est a dire que 6; vaut 180° puis décroit jusqu’a
I’équilibre, la force de déplacement de ligne triple est tracée dans la figure 5.17.

A) Evolution de la force de déplacement Etat final
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FIGURE 5.17 — Evolution de la force de déplacement de ligne triple avec un phénomene
de relache induit par une texturation chimique.

On constate que dans la figure 5.17, il n’y a que deux configurations. Soit le changement
de substrat a lieu avant que la force s’annule, le cas A. Soit il n’y a pas de changement de
matériau, le cas B.

On observe que le changement de chimie de surface, 0, vers 0p;, entraine une augmen-
tation de la force d’avancée jusqu’a atteindre la force pour 6, = 0p;. Cette fois-ci on a
AF « —Af avec A6 la différence entre les angles 0p; et 0p,. Cette augmentation de la
force se traduit par une augmentation du domaine d’étalement.

Interprétation du phénomeéne de collage et du phénomeéne de relache par 1’étude
de la force de déplacement de ligne triple pour des texturations chimiques

L’étude de la force de déplacement a mis en évidence des effets similaires a ceux observés
par I’étude par la simulation numérique. Les effets de collage et relache sont reliés a une
notion de variation de force liée a la variation d’angles intrinseques entre les deux domaines.
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5.2. Résultats pour I’étude de la texturation chimique

On propose ainsi une autre écriture de la force de déplacement de ligne triple en prenant
en compte cette notion de variation d’angle intrinseque :

Fy = 7[cos(Oint,i + Abchimie) — cos 4] (5.6)

Abchimie = Oint,iv1 — Oint.i (5.7)

Avec AOqpimie la différence d’angle intrinseque entre le domaine juste avant la ligne triple
() et le domaine juste apres la ligne triple (i + 1) et 6;,:,; 'angle de contact intrinseque de
la surface avant la ligne triple. Le schéma 5.18 explique la configuration proposée.

AHch'imie

FIGURE 5.18 — Représentation du systeme pour calculer la force d’avancée de ligne triple
en prenant en compte I’hétérogénéité chimique de la surface.

Lorsque A8, pimie est négatif et que la ligne triple avance, il y a une transition Hi — Ho. La
force F; augmente car cos(@int ;i + Abchimie) > €0s Ointi. Cette augmentation de la force de
déplacement contraint la ligne triple et génére un phénomene de collage de la ligne triple.
Lorsque Af.pimie est positif et que la ligne triple avance, il y a une transition Ho — Hi.
La force F,; diminue car cos(€int,i + Abchimie) < €08 0insi. Cette diminution de la force de
déplacement repousse la ligne triple et génere un phénomeéne de relache de la ligne triple.

105



Chapitre 5. Etude du mouillage statique sur des surfaces de référence

5.2.3 Conclusion

Cette étude du comportement d’une goutte sur une surface texturée chimiquement a permis
de caractériser deux comportements de goutte en fonction de la traversée de la texturation.
Ces comportements ont été caractérisés en fonction des états d’équilibre caractéristiques
des gouttes sur des surfaces hydrophile et hydrophobe planes et homogenes chimiquement
(fig. 5.19).

500 500
A B

400 - 400 -

300 1 300 - " Ho

THj

200 - 200 -
O
100 A | 100
0 ‘ 0

0 100 200 300 400 500 0 100 200 300 400 500

FI1GURE 5.19 — Représentation des états d’équilibre pour des surfaces hydrophiles et hy-
drophobes planes et homogenes.

Dans le premier cas la goutte va avoir sa ligne triple bloquée a la texture et avoir un angle
de contact compris entre deux extremums. Ce cas est appelé collage. En effet, la ligne triple
se retrouve collée a la texture et tant que la texture reste dans un certain domaine, la ligne
triple restera collée a la texture. Pour que ce phénomene soit visible, il faut tout d’abord
que la ligne triple avance et traverse une frontiere Hi — Ho ou que la ligne triple recule et
traverse une frontiere Ho — Hi. Ensuite, la position de la frontiere est importante, elle doit
étre comprise entre les deux rayons caractéristiques des chimies de surface. On a appelé r;
le rayon de l'aire liquide-solide de la goutte a I’équilibre sur la surface la plus hydrophile
au niveau de la texture. rp, correspond au rayon de ’aire de contact liquide-solide sur la
surface la plus hydrophobe. Tant que la texture se situe entre ry7; et rg,, la goutte colle &
la texture et son angle de contact peut varier de y; a 0, les angles de contact des surface
hydrophiles et hydrophobes. Une représentation du collage et ses conditions est proposé
figure 5.20.

Hq

THo
THiq

FIGURE 5.20 — Représentation de leffet de collage et ses conditions sur une surface tex-
turée chimiquement.
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5.2. Résultats pour I’étude de la texturation chimique

Dans le second cas la goutte n’a que deux états possibles, les deux extrémums. Soit la
goutte est étalée au maximum et a un angle de contact minimal, soit la goutte est étalée
au minimum et a son angle un contact maximal. Ces deux états correspondent a 1’état
d’équilibre sur la surface hydrophile et hydrophobe. Il est donc plus compliqué d’observer
le phénomene de relache avec une étude statique car la ligne triple n’est pas en contact
avec la texture a 1’équilibre et 'angle de contact a les mémes valeurs que sur les surfaces
sans texture. On a tout de méme observé que le phénomene de relache apparaissait pour
une ligne triple qui avance et une transition Ho — Hi ou une ligne triple que recule et
une transition Hi — Ho. Dans les deux cas, c’est au moment ou la ligne triple dépasse le
rayon caractéristique du domaine initial (7, dans le premier cas et rp; dans le second cas)
que le phénomeéne de relache se produit. La valeur seuil de transition dépend de la chimie
initiale de la goutte. Une représentation de la relache et ses conditions est proposé figure
5.21.

TH;

FIGURE 5.21 — Représentation de l’effet de relache et ses conditions.

En regroupant les résultats des études précédentes, on obtient les tableaux 5.2 et 5.3.

Transition Hi — Ho Avance Recule

Phénomene Collage Relache

Condition caractéristique T € [FHo; T Hi r=ryg;
Comportement de la ligne | Collée a la frontiere | Saute d'un  état
triple d’équilibre & 'autre
Signe de Al pimie Positif Négatif

Evolution de la force de dépla- | Diminution Augmentation
cement de la ligne triple

TABLE 5.2 — Résultats de la transition Hi — Ho

Nous avons mis en évidence deux comportements spécifiques que peut avoir la ligne triple
au moment de traverser la frontiére entre deux domaines de chimie différente pour une
frontiere placée a une distance critique :

— Soit la ligne triple reste collée a la frontiere dans un état intermédiaire, la goutte n’est
ni en équilibre sur le domaine intérieur, ni en équilibre sur le domaine extérieur. C’est le
phénomene de collage. De plus, cet état est métastable car la ligne triple est repoussée
par chacun des domaines.

— Soit la ligne triple traverse la frontiere pour s’étaler hors de son domaine initiale, c’est
le phénomeéne de relache.
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Transition Ho — Hi Avance Recule

Phénomene Relache Collage

Condition caractéristique T € [FHo; T Hi r=1rg;
Comportement de la ligne | Collée a la frontiere | Saute dun  état
triple d’équilibre a 'autre
Signe de Al pimie Négatif Positif

Evolution de la force de dépla- | Augmentation de la | Diminution de la
cement de la ligne triple force force

TABLE 5.3 — Résultats de la transition Ho — H1

Une nouvelle écriture de la force de déplacement de ligne triple est proposée :
Fyq = 7[cos(0int,i + AOchimie) — €08 0] (5.8)

Cette force s’exprime en fonction de I'angle intrinseque de la surface avant la ligne triple
Bint,i et en fonction de la variation d’angle de contact intrinseque des chimies de surface a la
texture Af.pimie- On remarque que c’est le terme d’équilibre de ’équation qui est impacté
par la texturation chimique.
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5.3 Résultats pour I’étude de la texturation topographique

L’étude va se faire en deux temps, pour commencer une étude numérique par la méthode
LBM et ensuite une étude théorique avec la force de déplacement de la ligne triple.

5.3.1 Reésultats de I’étude numérique

Les configurations initiales des simulations pour 1’étude de l'influence de la topographie
sont présentées dans la figure 5.9.

Substrat a variation topographique brute

Pour rappel, les surfaces texturées topographiquement avec des variations topographiques
brusques sont schématisées dans la figure 5.6. L’étude va se faire en deux temps. Dans un
premier temps les texturations entrantes, c’est-a-dire que 'angle i est inférieur a 180°,
vont étre étudiées. Dans un second ce sont les textures sortantes, 1 supérieur a 180°, qui
seront étudiées.

— Surfaces entrantes
Des simulations ont été réalisées avec les substrats entrants (fig. 5.22).

=45 i T p=90 > 1/):135%4"

FIGURE 5.22 — Schéma des surfaces entrantes simulées

Les résultats de ces simulations sont affichés dans la figure 5.23 ot les angles de contact et
les rayons mouillés pour les trois chimies de surface sont affichés en fonction de la position
du changement de plan 7.

Le cas qui nous donne le plus d’informations est le substrat hydrophile, on va donc se
focaliser sur I’étude des courbes de la figure 5.23 A et B qui sont retracées dans la figure
5.24

On observe des plateaux pour différentes valeurs de 6, dans la figure 5.24. Il y a un premier
plateau pour des r grands. Ce plateau correspond a la valeur d’angle de contact intrinseque
du matériau et cela indépendamment de la valeur de I’inclinaison du second plan, dans le cas
du substrat hydrophile, 8r; = 60°. On observe un second plateau pour le cas ou ¢p = 135°.
De plus, il y a un domaine de transition entre ces deux plateaux. Pour les autres valeurs
de 7, on n’observe pas de plateaux pour des angles 6. supérieurs a 6;,; et pour les valeurs
de r simulées. On constate néanmoins que les transitions apparaissent pour des valeurs de
r inférieures aux rayons caractéristiques de chacune des surfaces présentées dans le tableau
5.1.

Pour ’étude de la variation du rayon mouillé (fig. 5.24 B), on constate que le rayon mouillé
est constant pour des r grands. On peut relier cette observation a celle de ’étude de ’angle
et on remarque que, comme dans la figure 5.25a, la ligne triple n’est pas encore en contact
avec la texture. Il y a ensuite une diminution du rayon mouillé qui s’explique par le fait
que la ligne triple reste collée a la texture comme montré dans la figure 5.25b. Enfin il y
a d’autres variations de 7, cela correspond au deuxieme plateau de I’étude de I'angle. Ce
cas correspond a la ligne triple qui a traversé la variation brusque de surface (Fig. 5.25¢).
On se place dans le cas ou il y a le plus d’informations : 0;,; = 60° et v = 135°. On
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FIGURE 5.23 — Evolution de I'angle de contact statique et du rayon mouillé en fonction de
la position du changement de plan r pour les substrats hydrophile, neutre et hydrophobe

avec une texture entrante.

s’intéresse, pour commencer, a la valeur du second plateau. La valeur du plateau correspond
a Iéquation (5.9). On constate que la valeur du plateau dépend de 'angle de contact
intrinseque du substrat et de la valeur Af,,, qui correspond a l’angle d’ouverture du
substrat.

O = Oint + (77 - 111) = Oint + Agtopo

On définit I’écart d’angles tel que :

(5.9)

Abropo = T — 1) (5.10)

Le second plateau correspond au décrochage de la ligne triple qui implique un étalement
sur le plan incliné.

En 2004, Extrand a proposé une équation pour définir I'angle d’avancée sur une texture
d’angle ¢ [53]. Les parameétres topographiques utilisés pour le calcul sont présentés dans la

figure 5.26.
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FIGURE 5.24 — Etude de I'angle statique et du rayon mouillé en fonction de la position de
la texture r pour un substrat hydrophile et des textures sortantes.
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FIGURE 5.25 — Trois états caractéristiques pour 6;,; = 60° et ¢ = 135° avec a) r > rg;,
b)r € [re;rmi] et ¢) r < re.

L’équation proposée par Extrand est la suivante [53] :
Hp,a = 9(1,0 + (180 - Qb) (511)

L’angle maximal d’avancée est 04, 040 est 'angle d’avancée intrinséque de la surface et
¢ est 'angle de la texture. On constate que 1’équation d’Extrand (5.11) et ’équation (5.9)
déterminée a partir des simulations sont identiques si on fait ’hypothese que 0,0 = 0;¢. Or
avec les simulations, on considére que les surfaces sont parfaitement planes et homogenes
chimiquement, il ne devrait donc pas y avoir d’hystérese d’angle de contact et 0, devient
égal a O;ny.

La raison pour laquelle on ne voit qu'un seul plateau pour # = 60° est que pour un
de 90° il faudrait avoir un r suffisamment petit pour que 6, = 60 + 90 = 150°. Pour avoir
un angle de 150°, il faut un r inférieur & 51lu. Pour vérifier cette hypothese, une simulation
avec 0 = 60°, » = 90° et r = 50[lu a été réalisée et est présentée dans la figure 5.27.
Cette figure valide I’équation (5.9).

La goutte a une forme de portion de sphere donc il est impossible que son angle de contact
par rapport au plan horizontal soit supérieur & 180°. Ainsi, pour certaines valeurs de
I’angle de décrochage est supérieur a 180° ce qui rend la transition impossible géométri-
quement. Par exemple pour un substrat de 60° et un 1 de 45° I’angle de décrochage est de
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FIGURE 5.26 — Schéma de la texture topographique utilisée par Extrand pour le calcul de
l’angle maximal d’avancée [53].
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FIGURE 5.27 — Nouvelles simulations avec 6;,; = 60°, ¥ = 90° qui vérifie le dépassement
de texture avec r < 51lu : a) r = 60lu, b) r = 50u.

195°, ce qui est géométriquement impossible avec les conditions de dépdt choisies pour les
simulations. Il serait possible de dépasser 180° si la goutte avait une vitesse initiale comme
lont fait Gong et al. dans leur étude [96].

Deux plateaux ont été présentés et expliqués. On s’intéresse maintenant aux conditions
de transition. Il s’avere que les conditions sont ry, < 7. et 0c > 0;n¢ + Abiopo. Il y a a la fois
une condition sur le rayon mouillé mais aussi une condition sur ’angle de contact.

Le phénomene observé dans 1’étude des surfaces entrantes est le collage. Ce phénomene
avait aussi été observé dans ’étude chimique. En effet, on retrouve les mémes principes :
deux états stables avec un domaine de transition qui correspond au collage. Les conditions
de collage dans I’étude topographique sont :

{ Tw < Te (5.12)

06 > eint

Cet état est métastable, c’est a dire que sur le premier plan, le liquide est incité a aller
vers le second plan alors que pour le second plan, la goutte est incitée a retourner vers le
premier plan. Dans cette configuration, la goutte n’est a 1’équilibre sur aucun des plans et
se retrouve piégée a la frontiere entre ces deux derniers (fig. 5.28).

Dans la figure 5.28, on a représenté deux forces. Fy; correspond a la force sur le plan
horizontal. Sur ce plan, la condition 6. > 6;,; impose a la goutte de s’étaler a droite sur
le plan. Fjo correspond a la force sur le plan vertical. Sur le plan vertical, la condition
e < Oint + (m — 1)) impose une force tangente, F; o, négative et force la goutte a reculer sur
le plan 2. On se retrouve dans dans un systeme ol la goutte est dans un état métastable
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Oc > Oint 1 0 < Oine + (1 — 1))

FIGURE 5.28 — Représentation du collage métastable et ses conditions sur une surface
texturée topographiquement.

ou de chaque coté de la ligne triple, il y a une condition d’équilibre non respectée.

— Surfaces sortantes

FIGURE 5.29 — Schéma des surfaces sortantes simulées.

Des simulations ont été réalisées avec les substrats sortants (fig.5.29). Les résultats de ces
simulations sont affichés dans la figure 5.30 ou les angles de contact et les rayon mouillés
pour les trois chimies de surface sont affichés en fonction de la position du changement de
plan 7.

Pour les trois chimies, on a la méme allure de courbe dans la figure 5.30, c’est & dire deux
états stables avec un changement brusque entre ces deux états.

On va regarder plus en détail I’évolution de ’angle de contact et du rayon mouillé en fonc-
tion de la position de la texture r pour le substrat hydrophile (fig. 5.31).

Le premier plateau observé pour des r grands vaut 6. = 6. Le second plateau quant a
lui a des valeurs différentes en fonction de . Par exemple, pour un 6;,; = 60°, le second
plateau vaut 15° pour un ¢ de 225° et —30° pour un ¥ de 270°. Si on applique ’équation
(5.9) proposée précédemment, on retrouve bien les valeurs des plateaux simulés. On a donc
une concordance entre les états d’équilibre et la texturation topographique. On note néan-
moins que Afp, est négatif pour des textures sortantes, a 'opposé des textures entrantes
pour lesquelles Aby,y,, est positif.

La transition brusque s’observe pour une valeur seuil r < r.. Le r. correspond au rayon
mouillé de la goutte sur la surface plane. Cela signifie que si la texture est atteinte, elle est
forcément traversée car r > r,.

On remarque tout de méme un décalage entre r, et le rayon de transition r pour les cas de
1 = 225° pour la courbe a 90°. Ce décalage signifie que la ligne triple traverse la texture
bien que la texture soit plus loin que le rayon mouillé a 1’équilibre. On peut donc se de-
mander si par des effets dynamiques d’étalement, il n’y aurait pas un effet de sur-étalement
puis un recul de la ligne triple jusqu’a ’équilibre. Dans le cas ¥ = 225°, le sur-étalement
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FIGURE 5.30 — Evolution de 'angle de contact statique et du rayon mouillé en fonction de
la position du changement de plan r pour les substrats hydrophile, neutre et hydrophobe
avec une texture entrante.

pourrait étre suffisant pour atteindre la texture. On propose la représentation suivante (fig.
5.32) ou les états successifs de l'interface liquide-gaz sont tracés.

Les valeurs des différents plateaux et valeurs seuil de la figure 5.30A, C et E sont présentées
dans le tableau 5.4.

L’étude du rayon mouillé montre aussi clairement deux comportements de rayon mouillé &
la variation brusque entre les deux topographies (fig. 5.30). Pour des valeurs de r grandes,
le rayon reste constant, c’est le cas de figure 5.33a ou la ligne triple n’a pas encore été en
contact avec la texture. Pour des r plus petits, le rayon varie, cela correspond a 1’étalement
sur le second plan figure 5.33b.

Le phénomene ici observé est le phénomeéne de reliche qui avait été défini dans 1’étude
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FIGURE 5.31 — Etude de I’angle statique et du rayon mouillé en fonction de la position de
la texture r pour un substrat hydrophile (6;,: = 60°) et des textures sortantes.
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FI1GURE 5.32 — Hypothese d’un sur-étalement dynamique qui permet a la ligne triple de
toucher une texture au-dela de son domaine d’équilibre théorique.

] int(°) ‘ psi(°) ‘ r petit | r grand ‘ Te ‘

60 225 15 60 THi
60 270 -30 60 TH;
90 225 95 90 TN
90 270 0 90 TN
120 225 75 120 THo
120 270 30 120 THo

TABLE 5.4 — Valeur des angles de contact et du seuil simulés (fig. 5.30) pour des textures
topographiques brusques.

chimique. On retrouve les deux états stables et la transition brute caractéristiques du
phénomene de relache.
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Chapitre 5. Etude du mouillage statique sur des surfaces de référence
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FIGURE 5.33 — Deux états caractéristiques pour 0;,; = 60° et 1 = 225° avec a) r > rg;,
on observe que 6, = 60° et b) r < rg;, on observe que 6, = 15°.
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5.3. Résultats pour I’étude de la texturation topographique

Substrat a variation topographique continue

On a précédemment étudié les surfaces a texturation topographique brusque. On va dans
cette partie, s’intéresser aux variations topographiques continues. Ces topographies sont
réparties en deux catégories, les surfaces convexes et les surfaces concaves (fig. 5.34).

Surface convexe Surface concave

FIGURE 5.34 — Schéma des surfaces convexes et concaves.

- Surfaces convexes

Les simulations sont réalisées avec les substrats convexes présentés dans la figure 5.34. Le
parametre qui varie est R le rayon de courbure du solide.

L’évolution du rayon mouillé en fonction de la taille de la texture est tracé dans la figure
5.35 pour les trois chimies de surface (60°, 90° et 120°).

500 A
v vy v v v v v
400 4.eiunnnen.. v
v THi
v
53001y
3 g
72010 T
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e
+FF L, + + + ¥V Substrat 60°
- +
1007+ Substrat 90°
+ Substrat 120°
0 T T T T T T T
200 400 600 800 1000 1200 1400 1600

Ru)

FIGURE 5.35 — Evolution du rayon mouillé en fonction du rayon de courbure d’une surface
convexe.

Contrairement a ’étude avec des variations brusques de topographie, les courbes sont conti-
nues. On observe que quelque soit le matériau, les courbes ont une asymptote horizontale.
L’asymptote tracée dans la figure 5.35 indique que plus le rayon de courbure r est grand,
plus le rayon mouillé tend vers le rayon mouillé caractéristique de la chimie plane. Ce ré-
sultat confirme bien qu’une surface avec un r infini correspond a un plan. Pour des valeurs
de rayon de coubure faible, le rayon mouillé diminue.

On peut mettre en lien la texturation continue et brusque & partir de ces résultats. En
effet, les surfaces courbes peuvent étre approximées comme une succession de segment de
taille infinitésimale inclinés les uns par rapport aux autres. En considérant une succession
de segments, on peut faire apparaitre Ab;yy, dans le texturation continue (fig. 5.36).
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Chapitre 5. Etude du mouillage statique sur des surfaces de référence

0 = Abpo

FIGURE 5.36 — Représentation d’une surface convexe segmentée et la variation d’angle
résultant de la longueur de discrétisation dx.

Soit la longueur d’'un segment dx et la variation d’angle df associée. Avec un rayon de
courbure R, on a I’égalité suivante :

dz=R-do (5.13)

Dans le cas des surfaces convexes présentées, le rayon de courbure des surfaces est constant
sur la surface. Ainsi, grace a ’équation (5.13), on sait que si R est grand, df devient petit
et inversement. De plus, dans le cas d’'une surface convexe, Af est positif, c’est donc le
phénomene de collage qui s’applique a la texture. Par conséquent, pour un dx constant,
plus le rayon de courbure R est petit, plus l'effet de collage a de I'effet sur la goutte.

On peut conclure de cette étude que les surfaces convexes vont réduire 1’étalement d’une
goutte a cause d’un effet de collage plus important et proportionnel au rayon de courbure.
De plus, il a été montré dans la littérature que 'aire de contact influence ’adhésion. Plus
I’aire liquide-solide est grand, plus ’adhésion est grande. Les surfaces convexes sont donc
intéressantes pour du décollage car l'aire de contact liquide-solide est petite et 1’adhésion
est donc faible.

- Surfaces concaves

Les simulations sont réalisées avec les substrats présentés dans la figure 5.2. L’évolution
du rayon mouillé en fonction de la taille de la texture est tracé dans la figure 5.37 pour les
trois chimies de surface.

Les courbes ont une asymptote horizontale. Quand r tend vers ’infini, le rayon mouillé 7,
tend vers le rayon caractéristique de la chimie de la surface sur substart plan. Pour des
valeurs de r faibles, le rayon mouillé augmente.

On peut aussi mettre en lien la texturation continue et brusque a partir de ces résul-
tats. On reprend le méme raisonnement que pour les surfaces convexes. Une surface courbe
peut étre discrétisée en une succession de segments de longueur dx inclinés les uns par
rapport aux autres d'un angle df 5.38.
Soit la longueur d’'un segment dx et la variation d’angle df associée. Avec un rayon de
courbure R :

dr=R-df (5.14)

Dans le cas des surfaces concaves présentées, le rayon de courbure des surfaces est constant
sur la surface. Ainsi, grace a ’équation (5.14), on sait que si R est grand, df devient petit
et inversement. De plus, dans le cas d'une surface concave, Af;,p, est négatif, c’est donc
le phénomene de relache qui s’applique a la texture. Par conséquent, pour un dx constant,

118



5.3. Résultats pour I’étude de la texturation topographique
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FI1GURE 5.37 — Evolution du rayon mouillé en fonction du rayon de courbure d’une surface
concave.

FIGURE 5.38 — Représentation d’'une surface convexe segmentée et la variation d’angle
résultant de la longueur de discrétisation dax.

plus le rayon de courbure R est petit, plus l'effet de relache a de l'effet sur la goutte.

On peut conclure de cette étude que les surfaces concaves vont augmenter 1’étalement
d’une goutte a cause d’un effet de relache plus important et proportionnel au rayon de
courbure. Plus laire liquide-solide est grande, plus 'adhésion est grande. Les surfaces
concaves sont donc intéressantes pour du collage car 'aire de contact liquide-solide est
grande et ’adhésion est donc forte.
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Chapitre 5. Etude du mouillage statique sur des surfaces de référence

5.3.2 Résultats de I’étude théorique de la force de déplacement de ligne
triple

Une étude théorique est proposée afin d’étudier 'effet de la texturation topographique sur
la force de déplacement de ligne triple [70].

On a remarqué que l'intensité de variation de texturation influence 1’étalement. Dans le
cas d’une forte variation de topographie, les simulations ont montré des effets similaires au
collage/relache observés en texturation chimique. Dans le cas d’une texturation continue,
la ligne triple ne se bloque pas ou ne fait pas un saut, elle avance plus ou moins.

On va commencer par s’intéresser a la variation brusque afin de pouvoir la comparer avec
la texturation chimique car les phénomeénes observés semblent similaires.

Une surface texturée topographiquement avec une variation brusque de topographie est
composée d’un plan avant texture (plan 1) et d’une second plan apres texture (plan 2). La
force d’avancée est exprimée pour le plan 1 puis pour le plan 2. Les deux courbes suivent
la méme courbe maitresse. On place une hétérogénéité de surface pour 641 = 120°. L’angle
dynamique correspondant sur le plan 2 est 642. La configuration proposée est représentée
dans la figure 5.39 La force suivant le plan 1 vaut (5.15) alors que la force sur le plan 2
dépend aussi de 'écart d’angle de contact Afp, (5.16).

'Plan 2

FI1GURE 5.39 — Représentation des forces de déplacement de ligne triple en fonction des
plans de texture pour une texturation topographique brute entrante.

Fy1/v=cosf0. —cosbg; (5.15)
Fyo/v=cos0. —cosbys = cosfe — cos(0g,1 — Abiopo) (5.16)

Il y a ensuite deux scénarios, soit Abgy, est positif (surface entrante) et ainsi, on est dans
le cas du collage. Soit le cas opposé olt Aby,p, est négatif (surface sortante) et le phénomene
de relache est observé.

Surfaces entrantes

Pour les surfaces entrantes Ab;,p, est positif. Trois cas sont présentés dans la figure 5.40 ou
les forces tangentes aux plan 1 et 2 (F} pian1 €t Fy plan2) sont tracées en fonction de 'angle
dynamique. Dans le premier cas (fig.5.40A) la texture n’est pas atteinte par la ligne triple.
La goutte se comporte comme si elle s’étalait sur un plan horizontal. Dans le second cas
(fig. 5.40B), la ligne triple dépasse la texture et avance sur le plan 2. On observe une chute
de la force d’avancée entrainée par le changement de I’angle dynamique, 8432 = 041 —Abopo-
Enfin, dans le troisieme cas (fig. 5.40C), la ligne triple reste collée a la texture. La force
chute et s’annule. L’angle dynamique devient ’angle statique : 6. = 6.

Cette chute de force induite par 'effet de collage concorde avec le fait qu’un goutte s’étale
peu sur une surface convexe. En effet, on a défini les surfaces convexes comme des surfaces
sur lesquelles un effet de collage constant est appliqué. Comme le collage réduit la force
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5.3. Résultats pour I’étude de la texturation topographique

Evolution de la force de déplacement
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FIGURE 5.40 — Forces de déplacement dans le cas de la texture entrante en 6 = 120°.

d’avancée, la ligne triple avance moins. L’aire ce contact liquide solide est donc réduite, ce
qui a été observé en simulation (fig. 5.35).
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Chapitre 5. Etude du mouillage statique sur des surfaces de référence

Surfaces sortantes

Le cas des surfaces sortantes, est aussi traité. En suivant le méme processus que pour les
surfaces entrantes, les deux représentations des forces de déplacement sont affichées (fig.
5.41).

Evolution de la force de déplacement Etat final
A)1 500
.50 Fy(60 . ,
2(0r) = Ft, plan1 Texturation traversée
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FIGURE 5.41 — Force de déplacement pour le cas d’une texture sortante.

Dans le premier cas (fig. 5.41A), la goutte a traversé la texture et s’est étalée sur le plan
2. On constate une augmentation de la force d’avancée due a I'augmentation de l'angle
dynamique sur le plan 2 02 = 041 — Abiopo. Par définition une texture rentrante se définit
par Oyopo < 0, on a donc 41 < 0g2. Dans le second cas (fig. 5.41B), la goutte n’atteint pas
la texture et ne s’étale donc que sur le plan 1.

L’augmentation de la force induite par I'effet de relache concorde avec le fait qu’un goutte
s’étale plus sur une surface concave. En effet, on a défini les surfaces concaves comme
des surfaces sur lesquelles un effet de relache constant est appliqué. Comme la relache
augmente la force d’avancée, la ligne triple avance plus. L’aire de contact liquide solide est
donc augmentée, ce qui a été observé en simulation (fig. 5.37).
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5.3. Résultats pour I’étude de la texturation topographique

5.3.3 Conclusion

L’étude du comportement d’une goutte sur une surface texturée topographiquement a per-
mis de caractériser deux comportements d’étalement de goutte & la traversée d’une texture :
le collage et la relache.

Soit la ligne triple reste collée a la frontiere dans un état intermédiaire, la goutte n’est ni
en équilibre sur le premier plan, ni en équilibre sur le second plan. La condition d’équilibre
de l’angle statique sur le plan 1, 6.1 = 0;,; n’est pas respectée car 6.1 > 6;,;. La condition
d’équilibre de I’angle statique sur le plan 2, 0.2 = 0;,:, n’est pas respectée car 0c 2 < 0.
La ligne triple sur retrouve piégée a la frontiere entre les deux plans car sur le plan 1, elle
doit avancer et sur le plan 2, elle doit reculer (fig. 5.42).

FIGURE 5.42 — Représentation de l'effet de collage sur une texture topographique abrupte.

Le phénomeéne de relache correspond & une ligne triple qui s’étale, atteint la frontiére puis
s’étale sur le plan 2. Sur le plan 1, la goutte est forcée de s’étaler car la condition d’équilibre
e,1 = Oint n'est pas respectée car 6,1 > 0.

FIGURE 5.43 — Représentation de leffet de relache sur une texture topographique abrupte.
La caractérisation de 'effet de collage et de relache est présentées dans le tableau 5.5.

L’application locale des effets de collage et relache avec les surfaces continues a aussi été
étudiée. Les textures convexes subissent un effet de collage continu sur la surface, c’est a
dire que la texture impose une force opposée au déplacement tout au long de I’étalement.
Cette force est fonction inverse du rayon de courbure de la texture. A 1’état d’équilibre, la
goutte est donc moins étalée.

Le phénomeéne de relache a le fonctionnement opposé. La texture ajoute une force a la
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Type de texturation Entrante Sortante

Transition brute +Abtopo —Abtopo

Phénomene Collage Relache

Condition caractéristique T E [To, A AH; T0;,) r=ry,,
Comportement de la ligne | Collée a la frontiere | Saute d'un  état
triple d’équilibre a 'autre
Effet sur 'angle dynamique Diminution Augmentation
Evolution de la force de dépla- | Diminution Augmentation
cement de la ligne triple

TABLE 5.5 — Résultats de la transition brute

force de déplacement continue qui lui permet de mieux s’étaler. Ces observations sont pré-
sentées dans le tableau 5.6.

Transition continue Convexe Concave
Variation d’angle +Ab0iopo —Abtopo

Effet Sous-étalement Sur-étalement
Evolution de la force de dépla- | Diminution Augmentation
cement de la ligne triple

TABLE 5.6 — Résultats de la transition continue

Ces observations permettent d’écrire la force de déplacement de ligne triple sous une nou-
velle forme, qui prend en compte la variation locale de ’angle dynamique en fonction de la
texturation de surface :

Fd = ’Y(COS 06 - Cos(ed,i - A01&01)0)) (517)

Avec 04, I'angle de contact dynamique de la goutte sur le plan 1 et Afy,,, 'angle d’ou-
verture de la surface. On remarque que c’est le terme dynamique, de déséquilibre, qui est
impacté par la texturation topographique. Pendant I’étalement, a la fois 04; et Absp, va-
rient.
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5.4. Conclusion

5.4 Conclusion

Les études du mouillage statique sur surface texturée chimiquement ou topographiquement
ont permis d’identifier et caractériser deux phénomeénes. Le collage de ligne triple et la
relache de ligne triple. Le phénomeéne de collage bloque I’évolution de la ligne triple sur la
texture alors qu’a 'opposé, le phénomene de relache la force a s’étaler.
L’étude par simulation numérique a montré que ces deux phénomenes ont une intensité
variable qui dépend de la texture. Pour une texture chimique, on a défini le terme A8 pimie
qui correspond a la différence locale entre I'angle intrinseque de la surface avant et apres
la ligne triple. Pour la texturation topographique, c’est le terme A6y, qui a été défini.
Ce terme correspond a ’angle d’ouverture de la surface, pour une surface entrante, ’angle
est positif, pour une surface sortante, 'angle est négatif. Les données caractérisées par la
simulation sont regroupées dans les tableaux 5.2, 5.3, 5.5 et 5.6.
Ces effets ont aussi été caractérisés avec I’étude de I’évolution de la force de déplacement
de la ligne triple. On a remarqué que le collage correspondait & une diminution de la force
d’avancée, ce qui avait été supposé suite a I’étude par simulation numérique. Le phénomene
de relache a 'effet inverse et augmente la force de déplacement.
Une nouvelle écriture est proposée pour définir la force de déplacement en fonction de
la texturation chimique (5.8). Une second expression est proposée afin de définir la force
tangentielle au plan d’étalement en prenant en compte la texturation topographique de
la surface (5.16). En combinant les équations (5.8) et (5.3.3), on propose une nouvelle
écriture de la force de déplacement de la ligne triple en prenant en compte la texturation
chimique (Af¢pimie) €t en prenant en compte la texturation topographique (Afp,). Cette
équation s’écrit en fonction de 'angle de contact intrinséque de la surface 6;,; et de I’angle
dynamique 6.

Fy = v[cos (Bint,i + AbBchimie) — €08 (0qi — Abtopo)] (5.18)

L’étude des surfaces continues nous a permis de mettre en avant 1'effet de 'intensité de la
texturation. Dans le cas de surfaces continues, les effets de collage ou relache sont appliqués
en chaque portion de la surface et plus la surface est courbée, plus l'effet de collage ou
relache a une incidence sur 1’état statique de la goutte.
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Chapitre 6. Caractérisation phénoménologique et limites du mouillage statique

6.1 Introduction

Dans le chapitre précédent, deux comportements caractéristiques de l'effet de la texturation
sur I’étalement d’'une goutte ont été observés pour 'étude de la texturation chimique et
I’étude de la texturation topographique.

Il a été montré que la texture fait varier la force de déplacement de ligne triple.

Dans ce chapitre, les phénomene de collage et relache vont étre mieux définis et les limites
des études du chapitre 5 vont étre discutées.

6.2 Comportements caractéristiques identifiés

6.2.1 Collage

Il a été montré que le collage pouvait empécher un étalement, ou plutét bloquer un étale-
ment en collant la ligne triple a une frontiere entre deux états de surface différents. Pour
mieux imager le fonctionnement de ce blocage et ses limites, les simulations a l’avancée
pour une transition Hi — Ho sont regroupées pour former la figure 6.1.

Avec cette représentation (fig. 6.1) on distingue que les deux angles 0g; et 0, sont les

.

B \ 9 Il

FIGURE 6.1 — Représentation des interfaces liquide-gaz statiques des simulations pour une
texturation chimique.
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deux valeurs extrémes que le liquide peut avoir sur la surface. Proche de la frontiére on
voit bien la transition entre les deux matériaux a travers la succession d’angles que prend
Iinterface.

Cette caractérisation du phénomene définit ce qu’on avait présenté dans la bibliogra-
phie comme le phénomene d’hystérese d’angle de contact [38][130]. Seulement dans ce
cas d’étude, 'hystérese est a une échelle macroscopique.

Dans la littérature, I'une des causes de I'hystérese est 'hétérogénéité chimique, ce qui cor-
respond au changement de matériau dans la simulation. Il est intéressant de faire une
analogie entre hystérese et collage comme dans l’expression (6.1) car le phénomeéne observé
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6.2. Comportements caractéristiques identifiés

est métastable et a deux états stables qu’il ne peut pas atteindre. On peut faire I’analogie
suivante dans le cas d’une texturation chimique:

0o = Omi + Aechimie &0, =0 +AH (61)

Avec AH T’hysterese d’angle de contact.
On peut donc représenter le collage sur surface texturée chimiquement et ’hystérese de la
méme fagon (fig. 6.2).

Avancée

Domaine Ill

9, = 6,+AH /" 0a = Beq +AH/2

FIGURE 6.2 — Phénomene de collage par texturation chimique et phénomene d’hystérese
pour une hétérogénéité chimique.

Dans le cas d’une texturation topographique brusque, le collage a aussi été observé pour
des textures entrantes. L’hétérogénéité topographique est aussi une origine de I'hystérese
d’angle de contact. On peut comparer collage sur textures topographiques et hystérese
induites par hétérogénéité topographique (fig. 6.3). Il est aussi possible de relier hystérese
microscopique et texturation macroscopique :

‘96,2 = 66,1 + AHtopo < 0, =0, + AH (6'2)

Avec 6.1 l'angle de contact intrinseque du plan 1, 6.2 I’angle de contact intrinseque du
plan 2 projeté sur le plan 1 et AH I’hystérese d’angle de contact.

/" Domain Il
/ Métastable
Y

/
/911 =60;+A

Y

Domain I' Avancée

FIGURE 6.3 — Phénomene de collage par texturation topographique et phénomene d’hys-
térese pour une hétérogénéité topographique.

On constate qu’il est possible de relier I’hystérese d’angle de contact et le collage. Il y a

129



Chapitre 6. Caractérisation phénoménologique et limites du mouillage statique

tout de méme deux hystéreses distinguées : I’hystérese liée a une hétérogénéité chimique
que 'on nomme AH pimie et Phystérese liée a une hétérogénéité topographique nommée
AHiop,. On peut rééerire I'équation de la force de déplacement de ligne triple proposée
dans le chapitre 5 en introduisant la notion d’hystérese d’angle de contact:

Fyq = 7 [cos (Oint,i + AHchimie) — €0s (0a; — AHzopo)] (6.3)

La caractérisation du phénomene de collage nous permet donc de relier hystérese, textura-
tion et collage. On constate que texturer chimiquement ou topographiquement une surface
a pour effet de modifier le comportement de la ligne triple pendant 1’étalement. Cette mo-
dification entraine un phénomene de collage de ligne triple. Ce collage s’observe par un
phénomene d’hystérese d’angle de contact. Texturer une surface revient donc a modifier
I’hystérese d’angle de contact localement sur la texture.

Il a aussi été montré que le collage a pour effet de réduire la force de déplacement appliquée
a la ligne triple. Et dans le cas de surfaces continues, ce principe a pour effet de diminuer
la longueur d’étalement d’une goutte. Le phénomeéne de collage n’est plus ponctuellement
appliqué a la ligne triple mais devient continuellement appliqué a la ligne triple avec une
intensité qui est dépend du rayon de courbure de la surface.

6.2.2 Relache

Nous n’avons pas trouvé d’études qui caractérisent explicitement 'effet de relache dans la
littérature. Le phénomene de saut généré par le phénomene de relache est a différentier de
Pélasticité de ligne triple proposée dans la littérature[69]. En effet, le phénomene décrit par
Dubov et al. correspond a une ligne triple qui, en reculant sur des textures, s’accroche puis
se libere brusquement. C’est donc le phénomene de collage pour une ligne triple qui recule
qui est étudié par Dubov et al.

La raison pour laquelle ce phénomeéne n’est pas présent dans la littérature est que le phé-
nomene de relache n’est pas visible directement par 1’étude statique du mouillage. Contrai-
rement au phénomene de collage, 'effet ne s’observe pas a travers une variation d’angle de
contact mais par un état d’équilibre stable éloigné de la texture.

Afin de mieux imager ce phénomene, les interfaces liquides-gaz & 1’équilibre simulées dans
I’étude de lavancée sur surface texturée chimiquement sont tracées dans le méme graphe
(fig. 6.4). Dans cette figure, on peut bien identifier deux états d’équilibre et un domaine
intermédiaire dans lequel la ligne triple ne peut pas s’arréter car elle est entrainée par la
seconde surface.

Il y a une valeur seuil a partir de laquelle le phénoméne ne peut plus avoir lieu. Cette
valeur correspond a I’étalement critique sur le domaine d’initial. En effet, si la goutte est
a I’équilibre avant d’atteindre la frontiere, elle s’arréte sans faire de transition. Dans le cas
d’un substrat texturé chimiquement a 'avancée, c’est pour r = rg, et pour la reculée, c’est
pour r = rp;. Pour un substrat texturé topographiquement, c’est pour r < 7, avec riy: le
rayon caractéristique de I’étalement d’une goutte sur une surface plane d’angle intrinseque
Qint-

Les cas d’une texture chimique avec relache et d’une texture topographique avec relache
sont schématisés dans la figure 6.5.

Ce phénomene se caractérise par la création, avec la texture, d’'un domaine commun aux
textures dans lequel la ligne triple n’a pas d’état d’équilibre. Ce phénomene ne correspond
pas a 'hystérese microscopique.

A Topposé du collage, le domaine commun entre les deux domaines d’étalement au niveau
de la texture rend la ligne triple instable. Elle fuit cette région. On a supposé que ce do-
maine avait une forte dépendance dynamique car la relache arrive parfois avant que le seuil
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FIGURE 6.4 — Représentation des interfaces liquide-gaz statiques des simulations pour une
texturation chimique.

_.---"':Domaine
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FIGURE 6.5 — Représentation du phénomene de relache sur une surface texturée chimi-
quement et une surface texturée topographiquement.

soit atteint. Cette hypothese du lien entre dynamique et relache a été observée pour des
textures topographiques. Or on a vu que AHy,,, modifie le terme dynamique de I’équation
de la force de déplacement de ligne triple. Cette réflexion soutient I’idée de la forte influence
de Deffet de relache sur la dynamique de 1’étalement.

Il a aussi été montré que le phénomene de relache a pour effet d’augmenter la force de
déplacement appliquée a la ligne triple. Pour des surfaces continues, la relache a pour effet
d’augmenter ’étalement de la goutte.
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6.3 Limites des études statiques

6.3.1 L’infinité de points triples

Les études précédentes consistaient a regarder I’état d’équilibre d’une goutte sur une surface
texturée. Dans le cas des études 2D, la ligne qui forme l'interface fluide-fluide correspon-
dant & un arc de cercle parfait. On va regarder ce qu’il se passe s’il y a deux interfaces
fluide-fluide. Typiquement, le cas d’une goutte sur une rayure.

Le systeme est une goutte de rayon 100 [u tangente a un substrat hydrophobe 60;,; = 120°
dans un lattice carré de 500 lu de coté. Le résultat de la simulation montre qu’il y a deux
interfaces fluide-fluide distinctes et chacune a la forme d’un arc de cercle parfait.

500

400 A

300 A

200 -

100 A

0

0 100 200 300 400 500

FIGURE 6.6 — Simulation 2D avec deux interfaces fluide-fluide.

Il y a ainsi quatre points triples et chacun peut dépasser la condition de collage ou de
relache pendant 1’étalement.

Le caractére métastable du collage est assez problématique car en cas de déformations
trop importantes de la ligne triple, il peut y avoir une transition non souhaitée. Typique-
ment dans le cas de la super hydrophobie ou la goutte doit étre sur le dessus des textures
et avec un grand angle de contact macroscopique, si la vitesse initiale de dépot est trop
importante ou qu'une vibration décroche la goutte, elle peut changer d’état d’équilibre et
imprégner les textures.

Ces principes sont utilisés dans la littérature pour, par exemple, forcer une transition d’un
état Cassie vers un état Wenzel [96].

I1 est donc nécessaire d’avoir une goutte avec un grand domaine de collage (AH >>) ou
avec peu d’effets dynamiques pendant son étalement si on veut avoir une surface avec du
collage de ligne triple. Il serait donc judicieux de combiner études statiques mais aussi
dynamiques afin de caractériser une surface. Actuellement, les études dynamiques expéri-
mentales se font par mesure de I'hystérese. Les méthodes de mesures ont été présentées
dans la littérature. Il y a néanmoins un manque pour ces caractérisations dynamiques car
il a été montré que le phénomene de relache n’est pas mesurable par hystérese. Seulement
une partie des propriétés dynamiques d’une surface sont caractérisables par mesure de
I’hystérese.
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6.3.2 Texturation périodique

On a précédemment dit que le phénomene de relache n’était pas visible a 1’équilibre car ce
phénomene ne bloque pas la ligne triple. Le phénomene de collage, a I’'opposé, va contraindre
la ligne triple et sera observable par une étude statique.

On propose de simuler le cas ot une surface est texturée par des bandes hydrophiles 0;,; =
67° (gris clair) et hydrophobes 6;,; = 112° (gris foncé) de largeur ¢ variables (10, 20, 40
et 100 lu). I a été choisi d’utiliser un angle de 67° qui correspond a ’angle de contact
intrinseque du PAG6.6 et un angle de 112° qui correspond a ’angle de contact intrinseque
du PDMS. Cette texturation périodique propose une alternance de transitions Hi — Ho
et Ho — Hi. Et par conséquent des effets successifs de collage et relache.

Les simulations sont faites dans un systéme carré de 300lu de c6té et une goutte de rayon
initiale de 75lu. Les résultats pour des bandes de 10, 20, 40 et 100 lu sont présentés dans
la figure 6.7.

300 300
a) c=10 b) c=20
250 A 250 1

0 100 200 300 0 100 200 300
axe x axe X

c) c=40 d) c=100

0 100 200 300 0 100 200 300
axe X axe X

FIGURE 6.7 — Simulations sur substrat texturé chimiquement avec des bandes de largeur
¢ hydrophiles (gris clair) et hydrophobes (gris foncé).

On peut voir que dans les cas a, b et ¢ les deux points triples sont sur une transition
Hi — Ho, ce qui correspond au collage. Le domaine de collage a la condition suivante :

Oc € (014 Om0) (6.4)

On peut voir qu’a I’équilibre et pour des petites textures, la condition de collage semble
restreindre I’étalement et piéger la ligne triple de la goutte pendant son étalement. On a
présenté dans ’étude de la littérature que la mesure de ’hystérese se fait par variation de
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Bandes
¢ |6 (°) | ry (Iu) | hydrophiles | Position des points triples
mouillées
10 85 105 11 Collage
20 104 90 5 Collage
40 90 100 3 Collage
100 | 112 81 1 Surface Ho

TABLE 6.1 — Mesures des caractéristiques de ’état final des simulations en fonction de la
largeur de bande ¢

volume ou inclinaison du substrat. Ces deux méthodes vont faire croitre I’angle de contact
jusqu’a ce que la condition de collage (6.4) ne soit plus vérifiée.

Le ratio de textures est le méme dans toutes les simulations de la figure 6.7 et vaut 1 : 1.
Pourtant le rayon mouillé varie en fonction des textures. Le rayon mouillé est directement
lié au nombre de bandes mouillées.

Il est possible d’anticiper la valeur de l’angle de contact et du rayon mouillé en fonc-
tion de c¢. En effet, on propose l'algorithme suivant en se basant sur les observations et les
valeurs du tableau 6.1 avec cg; la largeur d’une texture hydrophile, cg, la largeur d’une
texture hydrophobe et n le nombre de paires de nouvelles textures rencontrées par la ligne
triple (n vaut 1 pour la cas 6.7 d).

n=>0
n=n-+1
Y
oui
cri +2n-cgi +2n-cyo > 2ry; > Tw = THi 6629”{1
non
Y
oui 2 = ci +2n -+ 2n -
04 € (0514 Or10] > Tw = CHi ; Ti HCHl +2n - cho
e — Tw
non
Y
oui
cai +2n - ci + (2n+ 2)emo > 2rH, > Tw =THo 0c=0,,,

non

FIGURE 6.8 — Algorithme de ’étalement sur une surface texturée périodiquement avec
comme texture centrale une bande hydrophile.

Si on applique 'algorithme de la figure 6.8 aux texturations proposées précédemment 6.7,
on obtient les résultats présentés dans le tableau 6.2. On constate que les résultats sont
treés proches des simulations (tab. 6.1). Il y a tout de méme un écart pour ¢ = 10 ou l'al-
gorithme de considere que 9 bandes hydrophiles mouillées et donc un rayon mouillé plus
faible et un angle de contact plus grand que pour la simulation. On peut supposer que cet
écart entre algorithme et simulation peut venir d’effets dynamiques et d’'un phénomene de
sur-étalement qui permet & la ligne triple de sortir de domaine hydrophobe pour s’étaler
dans I’hydrophile.

Seulement trois conditions d’étalement sont prises en compte. L’étalement sur une surface
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Bandes
¢ |6 (°) | ry (lu) | hydrophiles | Position des points triples
mouillées
10 108 85 9 Collage
20 104 90 5 Collage
40 95 100 3 Collage
100 | 112 81 1 Surface Ho

TABLE 6.2 — Résultats de I’application de ’algorithme 6.8 en fonction de la largeur de
bande ¢

hydrophile, la traversée de la frontiere Hi — Ho et I’étalement sur une surface hydrophobe.
Ces trois conditions sont répétées n fois, une fois par période. Elles suivent un ordre précis,
dépendant de la texture centrale et du pattern de texturation. Il est aussi possible d’écrire
lalgorithme pour une surface hydrophobe en son centre (fig. 6.9).

n=>0
n=n+1
Y
CHo +2n - cpi + 2n - cpo > 21, > Tw =THo O =0r,,
Y
cro+ (2n+2) - cgi 4+ 2n - cpo > 2rp; > Tw =THi 0 =0,,

Y

21y = co + (2n+2) - chi + 2n - cho
O =0y,

Y

04 € [0m4; 0]

FIGURE 6.9 — Algorithme de ’étalement sur une surface texturée périodiquement avec
comme texture centrale une bande hydrophobe.

On constate que la transition Ho — Hi qui correspond a 'effet de reldche n’est pas prise
en compte. En effet, comme on 'avait expliqué précédemment, la reldche n’empéche pas
I’étalement, au contraire, I’étalement est forcé. Le phénomene de relache empéche la ligne
triple de s’arréter dans certaines zones, ce qui explique pourquoi il n’y a pas de condition
d’équilibre liée a ’angle dynamique quand il y a une transition Ho — Hi.

Cette étude montre qu’il est important de considérer les textures traversées par la goutte.
Ce sont les successions de choix d’avancée ou de blocage de la ligne triple qui permettent
de définir ’état d’équilibre.

On se pose maintenant la question suivante, comment la goutte se comporte-elle si la
ligne triple a droite et la ligne triple a gauche ne rencontre pas les mémes textures ?

Pour étudier cette question, on propose de reprendre le cas étudié dans la figure 6.7 c et de
modifier la position de la goutte a I’état initial. La goutte est décalée de 20 et 30 lattices
sur la droite et on obtient les résultats présentés dans la figure 6.10.

On observe que dans le cas avec un offset de 20lu (6.10d), la goutte & un état d’équilibre
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Bandes
c | offset | 6. (°) | 7w (Iu) | hydrophiles | Position des points triples
mouillées
40 0 90 100 3 Collage
40 20 90 100 3 Collage
40 | 30 112 81 2 Surface Ho

TABLE 6.3 — Mesures des caractéristiques de 1’état final des simulations en fonction de la
largeur de bande c.

identique & une goutte centrée sans offset (6.10b). La goutte s’est étalée a gauche. Pour
un offset de 30lu, on observe un déplacement de la goutte sur la droite. Les données a
I’équilibre sont présentées dans le tableau 6.3

Sur la figure 6.10 c, on observe que la ligne triple a 1’état initial est : a droite sur la
surface hydrophobe et a gauche sur la surface hydrophile. Sur la figure 6.10 e, la ligne
triple est sur le substrat hydrophobe mais plus proche de la transition Ho — H1 a gauche
qu’a droite. L’asymétrie de texturation a un effet sur I’étalement.

Cette asymétrie nous questionne sur la notion de priorité d’étalement. Pour des surfaces
non symétriques, on se demande quelle direction la ligne triple va choisir pour s’étaler en
fonction des textures rencontrées. Si une texture est choisie par rapport a une autre, elle a
la priorité d’étalement.
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Etat initial Etat final

a) c=40 b) c=40
250 A offset=0 250 - offset=0

0 100 200 300 0 100 200 300
axe X axe X
Etat initial Etat final
300 300
c) c=40 d) c=40
250 A offset=20 250 1 offset=20

0 100 200 300 0 100 200 300
axe X axe X
Etat initial Etat final
300 300
e) c=40 f) c=40
250 1 offset=30 250 A offset=30

0 100 200 300 0 100 200 300
axe x axe x

FIGURE 6.10 — Simulations sur substrat texturé chimiquement avec des bandes de largeur
¢ hydrophiles (gris clair) et hydrophobes (gris foncé) et une goutte décalée a I’état initial.
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Substrat | Texture gauche | Texture droite | Texture gagnante
A Plan N Collage Plan N
B Plan Hi Plan Ho Plan Hi
C Relache Plan N Relache
D Relache Collage Relache

TABLE 6.4 — Résultats des tests de priorité d’étalement sur surfaces texturées chimique-
ment

6.3.3 Priorité d’étalement

Dans le cas d’une texturation chimique, on propose d’étudier la compétition entre deux
textures et leur impact sur I’étalement. Cette étude est tres intuitive mais quelques simu-
lations vont étre réalisées afin de vérifier ces intuitions.

Pour commencer, on compare les texturations chimiques puis on s’intéressera ensuite aux
texturations topographiques. Ces études vont nous permettre de caractériser quelle textu-
ration est la plus adaptée a une surface qui cherche un plus grand étalement ou a I'inverse
un plus faible étalement.

On se place dans le cas d’un systéme carré avec 500lu de cdté et une goutte de rayon
100lu tangente & la surface a 1’état initial (simulation de l'essai sessile). Trois matériaux
sont choisis pour le substrat, un hydrophile 8;; = 60°, un hydrophobe 0, = 120° et un
neutre 0 = 90°. La frontiere est placée pour r = 80lu. Quatre configurations de textu-
ration sont simulées et présentées dans la figure 6.11. Les résultats sont présentés dans la
tableau 6.4 avec la texturation gagnante.

Etalement a gauche Etalement a droite

B :

]
C i
D !

FIGURE 6.11 — Texturations chimiques comparées pour les tests de priorité d’étalement.

La relache a toujours gagné, ce résultat n’est pas surprenant, on avait montré que la re-
lache augmentait la force d’avancée de ligne triple ce qui favorise ’étalement. Le collage
est toujours perdant, la force d’avancée est diminuée donc le collage s’oppose toujours a
I’étalement. Les substrats plans donnent la priorité a la surface hydrophile (cas B).

Pour le cas d’'une texturation topographique, on va réaliser le méme principe d’étude.
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FIGURE 6.12 — Résultats des simulations des tests de priorité d’étalement sur surfaces
texturées chimiquement. a) plan N vs collage, b) plan Hi vs plan Ho, c) relache vs plan
N et d) relache vs collage.

Le systeme est un carré de c6té 500lu avec une goutte tangente a la surface et de rayon
100lu & ’état initial. Le substrat est hydrophile pour favoriser 1’étalement 6;,; = 60° et
la texturation est placée a r = 120lu. Les topographies texturées sont présentées dans la
figure 6.13.

Les textures sortantes sont favorisées alors que les textures entrantes sont perdantes. On a
donc dans l'ordre de priorité, les surfaces sortantes puis le plan puis les surfaces entrantes.
Il est important de noter que la notion de priorité d’étalement n’exclut pas un étalement
sur la seconde texture. La notion de priorité signifie juste que la ligne triple va favoriser un
sens d’étalement par rapport a 'autre.

Substrat | Texture gauche | Texture droite | Texture gagnante
A Plan Rentrant Plan
B Plan Sortant Sortant
C Rentrant Sortant Sortant

TABLE 6.5 — Résultats des tests de priorité d’étalement sur surfaces texturées topogra-
phiquement
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Etalement a gauche

A

Etalement a droite

FIGURE 6.13 — Texturations topographiques comparées pour les tests de priorité d’étale-

ment.
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FIGURE 6.14 — Résulats des simulations des tests de priorité d’étalement sur surfaces
texturées topographiquement. a) collage vs plan, b) plan vs relache et ¢) collage vs relache.

Les résultats de cette étude confirment le fait que la force d’avancée de ligne triple est
impactée par la texturation. Dans le cas ou la texture impose une force opposée au sens du
déplacement, cas du collage, I’étalement est défavorisé. Dans le cas contraire ou la texture
rajoute une force dans le sens du déplacement, I’étalement est favorisé, c’est le cas de la
relache.

Pour une texturation 2D, il n’y a que deux choix de déplacements de ligne triple car il n’y
a que deux points triple. Dans un cas 3D, il y a une infinité de points triples et donc une
infinité de textures en compétition pour I’étalement. On va donc maintenant s’intéresser a
la texturation 3D et son impact sur la forme de la goutte.
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6.3.4 Mouillage 3D

Il a été montré que le mouillage était impacté par la périodicité et la priorité des textures.
Les études précédentes se basaient sur des gouttes avec seulement 2 points triples. On
s’intéresse aux simulations 3D ou la ligne triple n’est plus seulement 2 points mais une
infinité de points qui sont en compétition pendant 1’étalement.

Le systeme simulé est cubique de 250 lu de c6té. Le schéma de discrétisation est le D3Q15.
La goutte est initialement une boule de rayon 75lu et positionnée tangente au solide. Quatre
texturations chimiques sont étudiées, elles sont présentées dans le tableau 6.6. Il y a deux
matériaux, I'un hydrophile 8; = 67° ’autre hydrophobe 65, = 112°. On a choisi de tester
deux parametres : la taille de la texturation et la chimie initiale de la surface. Pour étudier
leffet de la taille de la texture, il faut comparer les simulations sur les surfaces A, B et
C. Pour étudier l'effet de la texturation initiale, il faut comparer les simulations sur les
surfaces C et D.

Etude | ¢ (Iu) | Texture centrale
A 10 PDMS (Ho)
B 25 PDMS (Ho)
C 50 | PDMS (Ho)
D 50 PAG.6 (i)

TABLE 6.6 — Caractéristiques des textures pour ’étude 3D

Les résultats des simulations sont présentés dans la figure 6.15 et les grandeurs mesurées

sont présentées dans le tableau 6.7. Ces grandeurs sont :

— L’aire de contact liquide - solide Ay, = Ax; + Ao

— Le rapport des aires de contact liquide-solide hydrophile et liquide - solide hydrophobe
(Ami/Amo)

— Le nombre de bandes hydrophiles atteintes Np;

— Le parametre de circularité AR, s

— L’angle de contact maximal 6,4,

— L’angle de contact minimal 6,

Pour chaque simulation, les angles de contact a 1’équilibre sont égaux aux angles intrin-

seques du PDMS et du PA6.6. On constate que le ratio des aires de contact est supérieur a

1, cela signifie que la surface hydrophile a été favorisée par rapport a la surface hydrophobe.

Dans les études A, B et C, on observe que ce ratio diminue en fonction de la taille des

bandes. De plus, la circularité est meilleure pour des largeurs de bandes faibles.

Pour le cas A, on peut confronter la périodicité suivant I’axe Z et la continuité de la texture

sur I'axe 7. On constate que la goutte est plutot circulaire, ce qui veut dire que I'alternance

Nombre
c Aire mouillée | Rapport | de bandes . o Omaz | Omin
Etude (lu) (lu?) des aires | hydrophiles Circularité ®) (°)
mouillées
A 25 11726 1.16 6 2.48 113 67
B 50 10602 1.47 2 7.78 113 68
C 50 15004 1.93 2 9.61 112 66
D 50 10740 2.19 1 10.74 113 66

TABLE 6.7 — Grandeurs caractéristiques des résultats de I’étude 3D
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de collage et relache n’a pas suffisamment contraint la ligne triple pour observer une ani-
sotropie d’étalement.

Pour les cas C et D, 'inversion des textures a fortement modifié I’état final. En effet dans
le cas C, la premiere transition suivant 'axe & est Ho — Hi donc il y a de la relache de
ligne triple alors que pour le cas D, c’est une transition Hi — Ho, du collage. On sait que
le collage s’oppose a ’étalement et a I'opposé la relache incite a 1’étalement. Ces deux pre-
mieéres textures au comportement opposé nous indiquent déja que dans le cas C, la goutte
devrait plus s’étaler sur 'axe Z que pour le cas D.
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FIGURE 6.15 — Résultats des simulations 3D sur surface texturée chimiquement.
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6.3.5 Influence de la dynamique

On a vu précédement qu’il était possible d’anticiper le déplacement d’une goutte en fonc-
tion des textures successives de la surface mais que cette approche semblait limitée par un
effet de sur-étalement induit par la dynamique de ’étalement.

On se place dans un cas ol une surface est texturée avec deux chimies (fig. 6.16). Le substrat
gris clair est hydrophile (0z; = 60°) et le substrat gris foncé est hydrophobe (0, = 120°).
La goutte est un disque de rayon 100lu et elle est placée centrée, contre le substrat a 1’état
initial. Le systeme est un carré de 500x500lu.

500

400 -

300 A

200 A

100 A

Ho Hi

0

0 100 200 300 400 500

FIGURE 6.16 — Surface texturée chimiquement avec deux bandes hydrophobes et goutte
a I’état initial.

On propose d’appliquer les études précédentes a ce cas de texturation. Le substrat est
hydrophile au centre et deux bandes fines de 6/u sont placées a 94lu du centre.

Pour commencer, la goutte va s’étaler sur la surface hydrophile jusqu’a ce que le rayon
mouillé valle rp; = 196lu ou que la ligne triple rencontre une texture.

La ligne triple arrive au point "1" qui est positionné a 94lu du centre de la goutte. La
texture est une transition Hi — Ho ce qui signifie qu’il peut y avoir du collage si les condi-
tions de collage sont respectées. Pour un rayon mouillé de 94lu, 8; = 121.7°. La condition
de collage 05 € [60,120] n’est pas respectée. La ligne triple avance donc sur le domaine
hydrophile jusqu’a r, = rg, ou jusqu’a ce quelle rencontre une nouvelle texture.

La texture au point "2" est placée a 100lu du centre de la goutte et le rayon caractéristique
de la surface hydrophobe vaut 97lu. Par conséquent, la ligne triple s’arréte sur la surface
hydrophobe avec les conditions suivantes : 6, = 120° et r, = rg, = 97lu.

Si on réalise la simulation on obtient le résultat présenté dans la figure 6.17.

La condition d’équilibre sur le domaine hydrophobe a visiblement été dépassée. Cela signi-
fie que le rayon mouillé était supérieur a sa valeur maximale théorique 7, > 97lu. Ce qui
a permis a la ligne triple d’atteindre la transition Ho — Hi au point "2" (r,, = 100lu). La
relache étant prioritaire, la goutte s’est donc étalée de force sur le domaine hydrophile sans
possibilité de retrait vers le domaine hydrophobe.

Cette étude met en avant le principe de sur-étalement résultant de la dynamique d’étale-
ment. Dans le cas de la reldche de ligne triple, il y a un effet irréversible sur I’étalement de
la goutte. En effet, en dépassant le rayon d’équilibre local, la goutte a rencontré une autre
texture qui lui a permis de changer de domaine d’étalement. Cette transition est irréver-
sible car, on se rappel que la transition Ho — Hi correspond & de la relache pour une ligne
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FIGURE 6.17 — Etat final avec un cas de sur-étalement sur une surface texturée chimique-
ment avec deux bandes hydrophobes.

triple qui avance mais pour une ligne triple qui recule, la transition Ho — H4 correspond a
du collage, la ligne triple ne peut donc plus reculer dans le domaine hydrophobe. La relache
a ici un effet de diode, c’est a dire qu’elle n’autorise qu'un sens de déplacement de la ligne
triple.

Le sur-étalement peut forcer la goutte & atteindre un état d’équilibre non anticipé par une
étude théorique. Afin de pouvoir maitriser le phénomene de sur-étalement, il faut étudier
la dynamique de l'avancée de ligne triple afin de comprendre comment la texture modifie
la dynamique du liquide.
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Chapitre 6. Caractérisation phénoménologique et limites du mouillage statique

6.4 Conclusion

Dans ce chapitre, on a montré que les texturations topographiques et chimiques sont liées
a I’hystérese d’angle de contact. On a relié les grandeurs suivantes :

Aechimie = AL[chimie (65)
Aetopo = AI—‘lvto;ao (66)

Avec AOcpimie la texturation chimique, Abyqp, la texturation topographique et AH pimqe
et AHyopo les composantes chimiques et topographiques de 'hystérése d’angle de contact.
Ainsi, une autre forme de la force de déplacement de ligne triple a été proposée afin de
prendre en compte cette notion d’hystérese.

Fy = v[cos (Bint,i + AHchimie) — cos (0g; — AHopo)) (6.7)

Avec 0;,,¢; 'angle intrinseque local et 8;; I’angle dynamique local.

L’étude des phénomenes de collage et relache nous ont permis de relier directement collage
et hystérese d’angle de contact (fig.6.2 et fig.6.3). Nous n’avons par contre pas réussi a
relier le phénomene de relache a un phénomene équivalent décrit dans la littérature. On a
tout de méme observé une forte instabilité du phénomene et son irréversibilité.

Les texturations ont été comparées et on est capable de caractériser quelle texture est la
plus favorable a I’étalement. On a identifié 'effet de relache comme texturation prioritaire
et le collage comme texture la moins favorable a I’étalement.

L’étude des surfaces texturées périodiquement a permis de montrer que l’alternance de
textures permet d’avoir périodiquement du collage et de la relache de ligne triple sur la
surface. En fonction de la taille des textures il est possible d’anticiper le comportement de
la ligne triple. Cette démarche est complexe car en fonction des textures et de la dimension
de la goutte (2D ou 3D) la ligne triple n’est plus seulement deux points mais peut devenir
une infinité de points sur lesquels il faut appliquer les conditions d’équilibre local.

Enfin, on a montré que la dynamique d’étalement pouvait localement changer les conditions
d’équilibre de la ligne triple et modifier le comportement de la goutte. Il est donc nécessaire
d’étudier aussi le mouillage dynamiquement afin d’étre capable de comprendre comment les
textures influencent le mouillage et pouvoir identifier les propriétés de mouillabilité d’une
surface.
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Chapitre 7. Caractérisation de la dynamique de I’étalement d’une goutte sur une surface
par simulation numérique

Il a précédemment été montré que la dynamique de 1’étalement joue un role sur 1'état
d’équilibre d’une goutte. On a fait I’hypothése qu’'un phénomene de sur-étalement pouvait
parfois contraindre la goutte a changer d’état d’équilibre. Ce sur-étalement a besoin d’étre
caractérisé afin de pouvoir anticiper I’état final d’une goutte étalée sur une surface.

Dans ce chapitre, nous proposons donc d’étudier la dynamique de 1’étalement. Trois gran-
deurs caractéristiques du mouillage vont étre observées en fonction du temps : la longueur
du rayon mouillé, I’angle de contact dynamique et la hauteur de goutte.

Ces trois grandeurs vont étre étudiées en fonction des texturations de surfaces. Dans un
premier temps, on va s’intéresser au comportement dynamique d’une goutte qui s’étale sur
une surface plane et homogene. Puis, dans un second temps on introduira de la texturation
chimique et topographique aux surfaces afin de caractériser I'effet de la texturation sur le
comportement dynamique d’une goutte. Enfin dans un troisiéme temps, les surfaces auront
des textures périodiques chimiques ou topographiques.

7.1 Etude du comportement dynamique d’une goutte sur
une surface plane et chimiquement homogene

Dans cette premiére étude, nous allons nous intéresser au comportement dynamique d’une
goutte sur une surface plane et chimiquement homogéne : une surface sans texture. Le
comportement va étre caractérisé avec deux configurations, une ligne triple qui avance et
une ligne triple qui recule. On va aussi faire varier I’angle de contact intrinseque de la
surface afin de caractériser les différences dynamiques induites par la nature hydrophile ou
hydrophobe de la surface. Les angles de contact intrinseques choisis sont compris entre 40°
et 150°.

On va utiliser la méme configuration que dans ’étude de I'influence de la texturation chi-
mique (Chapitre 5). Les états initiaux sont présentés dans le figure 7.1.

a b
500 500
Binitial = 175° Binitial = 50°

400 4 400 A
3 300 A E 300 A
z "
> 200 > 200

100 A 100 1

( .................................. )
0

0 100 200 300 400 500 0 100 200 300 400 500
x-axis (lu) x-axis (lu)

FIGURE 7.1 — Etats initiaux des simulations pour I’étude de la dynamique de I’étalement
sur surface non texturée. a) Avancée de ligne triple, b) reculée de ligne triple.

Les courbes d’évolution de la position de la ligne triple et de ’angle de contact au point
triple a droite de la goutte sont présentés dans la figure 7.2.

On observe dans la figure 7.2 que pour une ligne triple qui avance, la courbe de I’évolution
de la position de la ligne triple (a) augmente puis se stabilise pour une valeur r,, égale au
rayon caractéristique, r., de la surface. Pour des angles intrinseques de surface proches de
90°, on observe un dépassement de 7, puis une oscillation du rayon mouillé. L’étude de
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7.1. Etude du comportement dynamique d’une goutte sur une surface plane et
chimiquement homogéne

Evolution de la position de la ligne triple en  Evolution de I'angle dynamique en fonction
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FI1GURE 7.2 — Evolution de la position de la ligne triple et de ’angle de contact en fonction
des pas de temps. a)-b) Avancée de ligne tirple, c¢)-d) Reculée de ligne triple.

l’angle dynamique pour une ligne triple qui avance (fig. 7.2b) montre une forte décroissance
de ’angle de contact suivi d’une augmentation puis une nouvelle diminution qui tend vers
I’angle d’équilibre. On remarque que 'augmentation brusque de 'angle de contact est vi-
sible pour toutes les natures de surface.

Pour le cas d’une ligne triple qui recule, (fig. 7.2c et 7.2d), on constate que la position
de la ligne triple diminue avec le temps puis se stabilise & r,,. Pour les angles intrinseques
pres de 90°, la courbe est déformée et oscille vers 1’équilibre. Ensuite, pour I’évolution
de ’angle de contact, on observe aussi une tres forte augmentation de I'angle suivie d’une
diminution et ensuite une ré-augmentation de ’angle dynamique pour atteindre I’équilibre.

On a vu que l'avancée et la reculée ont des courbes d’évolution similaires, on va donc
s’intéresser plus en détail a ’avancée dans le cas d’un substrat a 90° d’angle intrinseque.
Les courbes de I’évolution de la position de la ligne triple et de I'angle de contact dyna-
mique en fonction du temps sont affichées dans la figure 7.3. La hauteur de la goutte est
aussi affichée dans cette figure car on a constaté que la hauteur de goutte varie fortement
pendant I’étalement.

A partir de la figure 7.3, on caractérise quatres domaines de comportement de la goutte.
Le domaine I qui va de I’état initial au point A, la domaine II entre les points A et B. Le
domaine III entre les points B et C et le domaine IV du point C a I’équilibre.

Les états d’étalement initial et final et aux points A, B, C et D sont présentés dans la
figure 7.4. Le point D qui n’a pas encore été explicité correspond a ’étalement maximal de
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FIGURE 7.3 — Evolution des paramétres de la goutte en fonction du temps et pour un

substrat d’angle intrinséque de 90° et une ligne triple qui avance : a) Evolution de la

position de la ligne triple, b) Evolution de Pangle de contact dynamique, c) Evolution de
la hauteur de goutte.

la goutte, c’est-a-dire le rayon mouillé maximal de la goutte pendant I’étalement.

D’apres les courbes (fig. 7.3) et les images de la goutte déformée pendant I'étalement (fig.
7.4), les différents domaines d’évolution de la goutte pendant son étalement vont étre carac-
térisés. En plus, des schémas 7.5, permettent mieux imager le comportement de la goutte.
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7.1. Etude du comportement dynamique d’une goutte sur une surface plane et
chimiquement homogéne

Etat initial A (t=3900) B (t=6700)
400 -
200 A
0
0 200 400 0 200 400 0 200 400
C (t=7700) D (t=10700) Etat final
400 A 400 - 400 -
200 A 200 A 200 A
0 0 0
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FIGURE 7.4 — Evolution d’une goutte sur un substrat d’angle intrinséque de 90°. Les états
initial et final sont présentés ainsi que les temps caractéristiques, A pour la transition entre
les domaines I et II, B transition entre les domaines II et III, C pour la transition entre
les domaines III et IV et enfin, D la cas ou la goutte présente le rayon mouillé maximal et

la hauteur de goutte minimale.

Domaine I : On remarque que la hauteur de goutte reste constante, ’angle dynamique

diminue et le rayon mouillé augmente. Avec ces conditions, la goutte prend une forme
triangulaire. C’est la force d’avancée de la ligne triple qui semble piloter le comporte-
ment de la goutte. La ligne triple avance vite et I’angle diminue. La hauteur ne suit
pas le mouvement de ligne triple, la goutte a donc une forme triangulaire. Si on dé-
coupe la goutte en deux parties : inférieure et supérieure, la partie inférieure, proche
du solide avance tres vite comparé a la partie supérieure de la goutte. Cette différence
de vitesses génére une diminution d’angle de contact.

Domaine II : On remarque que ce domaine se caractérise par une forte chute de la

hauteur de la goutte. L’angle de contact varie peu et est proche de I’équilibre. Le rayon
mouillé augmente. La goutte prend une forme rectangulaire. La partie supérieure et
inférieure de la goutte vont a la méme vitesse, ’angle de contact dynamique est donc
constant.

Domaine IIT : On remarque un point d’inflexion sur la courbe de la position de la ligne

triple au début du domaine III. Cette augmentation plus importante du rayon mouillé
s’explique par I'augmentation de l’angle de contact. La goutte reprend une forme
arrondie. La hauteur de goutte diminue trop par rapport a sa hauteur a 1’équilibre.
Ce phénomene entraine une augmentation du déplacement de la ligne triple et une
augmentation de 'angle dynamique. On remarque que la vitesse au niveau de la ligne
triple est plus faible que dans la partie supérieure de la goutte.

Domaine IV : Ce dernier domaine correspond a une oscillation de toutes les grandeurs :

positions de la ligne triple, angle de contact dynamique et hauteur de goutte, jusqu’a
I’équilibre.

Les différents domaines et leurs caractéristiques sont présentés dans le tableau 7.1.
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FIGURE 7.5 — Schéma des quatres comportements de la goutte pendant son étalement.
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TABLE 7.1 — Caractéristiques des domaines d’évolution dynamique d’une goutte pendant
son étalement sur une surface plane (— : constant, /* : augmente, Y\, : diminue et J :
oscille).

Ces quatre configurations d’étalement sont & prendre en compte pour I’étude dynamique

de l'effet de la texturation sur le comportement d’une goutte. En effet, on a remarqué que

la vitesse au niveau de la ligne triple et dans les couches supérieures de la goutte ont un réle

important dans ’étalement dynamique. On peut donc s’intéresser a l'effet de la texturation

sur la vitesse de la ligne triple. On note aussi que la notion de la viscosité du fluide semble

étre une grandeur caractéristique du comportement dynamique d’une goutte.

La différence de vitesse entre le fluide pres du substrat et loin du substrat sont présentés

dans la figure 7.5.

— Si la partie du fluide proche du solide va plus vite que la partie supérieure du solide,
alors 'angle de contact diminue. Ce cas correspond au domaine I.

— Si la partie du fluide proche du solide va a la méme vitesse que la partie supérieure du
fluide, alors I’angle de contact reste constant. Ce cas correspond au domaine II.
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chimiquement homogéne

— Si la partie du fluide proche du solide va moins vite que la partie supérieure du solide,
alors ’angle de contact augmente. Ce cas correspond au domaine III.

Nous allons étudier dans un premier temps la texturation chimique puis dans un second

temps la texturation topographique en prenant en compte la position de la texture par

rapport au domaine d’évolution dynamique de la goutte. Cela nous permettra d’observer

Ieffet de la texturation en fonction de la vitesse relative entre la partie du fluide proche du

solide et loin du solide.
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7.2 Etude de effet de la texturation chimique sur le com-
portement dynamique d’une goutte pour des surfaces a une
texture

Nous avons précédemment montré que quatre domaines de comportement existent. Nous
allons donc les prendre en compte pour cette étude. Pour les considérer, nous choisissons
de placer la texturation chimique dans ces domaines.

7.2.1 Paramétrage de I’étude

Les différents parametres qui vont étre étudiés sont : le domaine de la position de la texture
(Ta1IV), l'intensité de la texture (|AHchimic|) et la nature de la texture (collage ou relache).
On va reprendre le méme systéme que dans I'étude de la section précédente. La goutte a
un rayon de 100{u dans un lattice carré de 500lu de coté. I’état intial est présenté dans la
figure 7.6.

Collage ; Relache

a) b)

Direction du Direction du

déplacement déplacement

e B .
. : B \ r T
' |
— : i y

T Hi [ Hi S Hg Hi

FIGURE 7.6 — Etats initiaux de I'étude de D'influence de la texturation chimique sur le
comportement dynamique d’une goutte qui s’étale. a) Effet de collage, b) effet de relache.

Les positions de texture r sont : 80lu, 110lu, 135lu, 150lu. L’intensité de la texturation
vaut 30° et 60°. Dans le cas du collage, cela correspond a une chimie centrale de 90° et une
chimie extérieure de 120° et 150°. Dans le cas de la relache, cela correspond a une chimie
centrale de 90° et une chimie extérieure de 60° et 30°.

Les résultats sont présentés en deux temps. Pour commencer, nous allons présenter 1'in-
fluence de leffet de collage et pour finir nous étudierons I'influence de 'effet de relache.

7.2.2 Effet du collage chimique sur le comportement dynamique d’une
goutte

Nous allons présenter 1’évolution de la position de la ligne triple, de I’angle de contact
dynamique et de la hauteur de la goutte en fonction du temps pour les quatre valeurs de r
proposées (fig. 7.7 — fig. 7.10). Ainsi, nous allons pouvoir observer comment la texturation
chimique, dans cette étude une transition Hi — Ho (collage), peut influencer le compor-
tement d’étalement d’une goutte.

Texture dans le domaine I (fig. 7.7)

La texture est placée dans le domaine I. Le domaine I correspond au domaine d’évolution
de la goutte dans lequel la ligne triple et I’angle de contact évoluent fortement et la hauteur
de goutte reste constante. Les courbes de référence présentées dans I’étude de I’étalement
sur surface plan sont tracées sur les graphes afin de comparer l'effet de la texture a cette
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7.2. FEtude de l'effet de la texturation chimique sur le comportement dynamique d’une
goutte pour des surfaces a une texture
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FIGURE 7.7 — Evolution de la position de la ligne triple, de ’angle de contact dynamique
et de la hauteur de la goutte en fonction du temps, pour une texturation chimique de
collage placée dans le domaine I.

référence.

On note déja deux comportements tres différents en fonction de AH .pimie pour les courbes
de la position de la ligne triple. Pour un AH pimie de 60°, la ligne triple devient fixe a la
texture. C’est l'effet de collage. On a rg—1500 = 50lu et comme r = 80lu la ligne triple
colle a la texture. Pour le cas ou AH pimie = 30, la ligne triple peut s’étaler sur la surface
hydrophobe car rg—i990 = 97lu et donc rg—1200 > r. On a donc ici deux cas tres différents.
Dans le cas d’une hystérese faible (courbe verte dans la figure 7.7), la ligne triple traverse la
texture. On observe que la position de la ligne triple en fonction du temps est tres impactée
par la texture. La ligne triple évolue beaucoup plus lentement apres la texture. On observe
que dans le domaine I, le comportement de la goutte avant texture est le méme que la
référence a 90° et apres texture, il y a une transition vers le comportement de la référence
a 120°. Cette transition se caractérise par une augmentation trés brusque de l’angle de
contact dynamique. Les domaines II, III et IV deviennent similaires aux domaines d’une
goutte sur un plan d’angle de contact intrinséque de 120°.
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Dans le cas d’'une hystérese forte (courbe rouge dans la figure 7.7), on a remarqué que la
ligne triple se bloque sur la texture et elle reste collée a la texture jusqu’a 1’équilibre. Le do-
maine IV de la courbe, le domaine oscillatoire, est fortement perturbé. Cette perturbation
peut étre expliquée par la perte d'un degré de liberté de la goutte. En effet, dans les cas
de référence, pendant la phase oscillatoire, la goutte a un angle dynamique, une hauteur et
une position de ligne triple qui varie. Dans le cas d’une ligne triple collée a la surface, on
observe que la position n’oscille pas, elle est fixe, ce qui accroit le comportement oscillatoire
de la goutte. Seulement deux variables peuvent osciller au lieu de trois.

Texture dans le domaine II (fig. 7.8)

Dans cette étude, la texture est placée dans le domaine II. Ce domaine correspond au do-
maine d’évolution de la goutte dans lequel la ligne triple continue son évolution, 'angle de
contact devient constant et la hauteur de goutte chute fortement. Les courbes de référence
présentées dans 1’étude de ’étalement sur surface plan sont tracées sur les graphes afin de
comparer 'effet de la texture a cette référence.

La texture est placée plus loin que dans I’étude dans le domaine I et on observe le phéno-
mene de collage. A 1’équilibre, la ligne triple est collée a la texture pour les deux valeurs
d’intensité de texturation.

Dans le cas d’une hystérese faible (courbe verte dans la figure 7.8), avant la texture, I’évo-
lution dynamique de la goutte est identique a 1’évolution de la goutte de référence. La
texture n’a aucun effet sur la goutte tant que la ligne triple ne touche pas la texture.
Ensuite, lorsque la ligne triple entre en contact avec la texture, elle se bloque. Ce collage
entraine une forte augmentation de I'angle de contact mais ne semble pas affecter ’évolu-
tion de la hauteur de goutte qui continue de décroitre en suivante la courbe de référence.
On a défini le domaine II comme le domaine dans lequel la hauteur de goutte chute forte-
ment, ’angle de contact est constant et I’étalement de la ligne triple est supposé continuer
son évolution en conséquence. On observe que dans le cas du collage dans le domaine II,
la descente brusque de la hauteur de goutte n’est pas influencée par la texture dans le
domaine II, la ligne triple est bloquée et I'angle de contact qui devrait étre constant varie
fortement en réponse au blocage de la ligne triple.

Apres la fin du domaine II observée pour la courbe de référence, la ligne triple avance
sur la surface hydrophobe. Ce déplacement peut s’expliquer par la forte diminution de la
hauteur de goutte qui a fortement augmenté ’angle de contact et lorsque ’angle de contact
dynamique a dépassé les 120°, la condition de collage a été dépassée et la ligne triple s’est
détachée de la texture pour s’étaler sur la surface hydrophobe. Enfin la hauteur de goutte
et ’angle dynamique oscillent. Lorsque ’amplitude d’oscillation de ’angle de contact est
suffisante pour dépasser la condition de collage, on observe une faible oscillation de la ligne
triple. On voit bien dans cette étude que I’angle de contact, en oscillant, peut dépasser tem-
porairement la condition de collage et permettre a la ligne triple d’osciller elle aussi. On
remarque aussi que la courbe d’évolution de la hauteur de goutte commence son oscillation
plus t0t avec une valeur de dépassement plus faible, une fréquence plus importante et une
valeur d’équilibre plus grande. On note aussi que les oscillations de ’angle dynamique et de
la hauteur de goutte sont déphasées d’une demi-période. Lorsque la hauteur est maximale,
I’angle est minimal et inversement.

Dans le cas d’une hystérese forte (courbe rouge dans la figure 7.8), le comportement de la
goutte suite le comportement de la goutte de référence jusqu’a ce que la ligne triple touche
la texture. Ensuite, on observe directement le comportement oscillatoire. La ligne triple
est collée a la texture, elle est donc fixe. La perte de ce degré de liberté entraine une forte
oscillation de I’angle de contact et de la hauteur de goutte. On observe aussi le déphasage
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FIGURE 7.8 — Evolution de la position de la ligne triple, de ’angle de contact dynamique
et de la hauteur de la goutte en fonction du temps, pour une texturation chimique de
collage placée dans le domaine II.

d’une demi-période entre les deux variables libres. L’angle de contact dynamique ne dé-
passe jamais la condition de collage, la ligne triple reste donc fixe tout le temps apres le
collage.

Avant le contact ligne triple — texture, I’évolution de la goutte est identique quelque soit
Iintensité de la texture. On remarque que l'amplitude maximale des oscillations apres
contact dépend de l'intensité de la texturation. Plus I'intensité est importante, plus ’am-
plitude d’oscillation est importante.

Texture dans le domaine III (fig. 7.9)

Dans cette étude, la texture est placée dans le domaine III. Ce domaine correspond au
domaine d’évolution de la goutte dans lequel la ligne triple continue son évolution, ’angle
de contact augmente et la hauteur de goutte continue de diminuer. Les courbes de référence
présentées dans ’étude de I'étalement sur surface plan sont tracées sur les graphes afin de
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comparer 'effet de la texture a cette référence.
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FIGURE 7.9 — Evolution de la position de la ligne triple, de Pangle de contact dynamique
et de la hauteur de la goutte en fonction du temps, pour une texturation chimique de
collage placée dans le domaine III.

Dans le cas d’une hystérese faible (courbe verte dans la figure 7.9) et d’une hystérese forte
(courbe rouge dans la figure 7.9), le comportement de la goutte est similaire. La différence
se fait au niveau de la condition de collage, qui est dépassée pour la premieére oscillation
pour une texturation chimique faible.
Comme pour les deux études précédentes, tant que la ligne triple n’a pas atteint la texture,
I’évolution de la goutte n’est pas influencée par la texture. Une fois la texture atteinte. Les
trois variables (ligne triple, angle et hauteur) oscillent. On remarque que 'oscillation de
la ligne triple est bloquée par la texturation chimique et ainsi la ligne triple ne peut pas
dépasser cette valeur seuil. Ce blocage de la ligne triple sur la texture impacte beaucoup
I’évolution de I’angle de contact tandis que I’évolution de la hauteur ne semble pas impactée.
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Texture dans le domaine IV (fig. 7.10)

La texture est placée dans le domaine IV. Dans ce domaine, la goutte oscille jusqu’a at-
teindre 1’équilibre entre la position de la ligne triple, ’angle de contact et la hauteur de
goutte. Les courbes de référence présentées dans 1’étude de ’étalement sur surface plan
sont tracées sur les graphes afin de comparer l'effet de la texture a cette référence. Dans
cette configuration, r est supérieur au rayon statique.

Evolution de la position de la ligne triple
en fonction du temps
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FIGURE 7.10 — Evolution de la position de la ligne triple, de Pangle de contact dynamique
et de la hauteur de la goutte en fonction du temps, pour une texturation chimique de
collage placée dans le domaine TV.

Dans le cas d’une hystérese faible (courbe verte dans la figure 7.9) et d’une hystérese forte
(courbe rouge dans la figure 7.9), les courbes sont confondues. On peut faire ’hypothese
que dans le domaine IV, I'intensité de la texturation n’a plus d’effet sur le comportement
de la goutte tant qu’il n’y a pas de dépassement des conditions de collage.

On remarque que la ligne triple touche la texture pendant la premiere oscillation, ce qui
entraine un blocage de la ligne. En réaction, 'angle de contact augmente tres fortement.
L’évolution de la hauteur a sa premieére période qui est réduite par cet effet de collage.
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Nous avons montré qu’en dynamique et pour une texturation chimique de collage, tant
que la ligne triple ne touche pas la texture, ’évolution de la goutte n’est pas impactée par
la texture.

Nous constatons que l'effet de collage bloque la ligne triple et que ce blocage entraine une
forte augmentation de 'amplitude d’oscillation de ’angle de contact et de la hauteur de
goutte. Cette oscillation de I’angle de contact accrue peut entrainer un dépassement tempo-
raire des conditions de collage et permettre un sur-étalement dans le domaine hydrophobe.
De plus, la réponse de 'angle de contact au phénomene de blocage est grande, ’angle
augmente brusquement, ce qui facilite le dépassement des conditions de collage comme on
peut l'observer dans la figure 7.9.

Cette notion de degré de liberté perdu par le phénomene de collage est importante. En
réponse, 'angle de contact va directement réagir en augmentant fortement. La hauteur est
impactée plus tard, sa période est réduite.

7.2.3 Effet de la relache chimique sur le comportement dynamique d’une
goutte

Le détail de cette étude est présenté en Annexe A.

Il est montré que 'effet de relache pour une texturation chimique va annuler le phéno-
mene oscillatoire. Tant que la texture n’est pas traversée, la goutte se comporte comme
si elle s’étalait sur une surface plane et homogeéne chimiquement. Lorsque la texture est
traversée, la goutte subit un second étalement sur la nouvelle chimie. Il est intéressant de
noter que 'angle dynamique qui augmentait fortement pour le collage a un comportement
contraire pour la reldche. L’angle dynamique chute a la traversé de la texture. L’effet de
relache permet a la goutte d’atteindre 1’équilibre statique plus t6t que pour le cas d’un éta-
lement sur un plan homogene. Cela s’explique par la suppression du domaine oscillatoire.

7.2.4 Conclusion sur l’effet de la texturation chimique sur le comporte-
ment dynamique de I’étalement d’une goutte

Nous avons précédemment expliqué que les quatre domaines d’évolution dynamique d’une
goutte viennent de la différence de vitesse entre les couches au cceur de la goutte et la
vitesse de la ligne triple.

Le collage a pour effet de bloquer I’évolution de la ligne triple. Ce blocage impose une
vitesse nulle de la ligne triple. Cette contrainte vient faire perdre un degré de liberté a la
goutte ce qui génere une forte oscillation des deux variables restantes : la hauteur de goutte
et Iangle de contact dynamique. Nous avons aussi remarqué que lorsque la condition de
collage n’est pas respectée, la ligne triple peut se déplacer sur le domaine hydrophobe.
Dans ce cas, la ligne triple est plus lente que sur le domaine hydrophile. La transition
Hi — Ho a pour effet de ralentir la ligne triple. Comme nous avons vu précédemment, un
ralentissement de la ligne triple permet aux couches de liquide supérieures de dépasser la
vitesse de la ligne triple plus t6t et ainsi une tres forte augmentation de 'angle de contact
est observée.

Contrairement au collage, la relache va accélérer la ligne triple. Nous avons remarqué que
le domaine oscillatoire avant équilibre est trés court lorsque la ligne triple traverse une
frontiere Ho — Hi. Cela s’explique par le fait que sans texture, pendant le domaine III, la
ligne triple est plus lente que les couches supérieures du fluide, or, avec un effet de relache,
la ligne triple est réactivée et s’étale suffisamment vite pour conserver une avance sur les
couches supérieures. Ainsi, la goutte a un comportement beaucoup plus stable.
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Ces deux texturations et leur effet sur le comportement d’une goutte est représenté dans
la figure 7.11.

Effet de collage Effet de relache

. ’e
Perte de vitesse a la texture Gain de vitesse a la texture

FIGURE 7.11 — Représentation de l'effet des texturations chimiques sur le comportement
dynamique d’une goutte qui s’étale.

7.3 Etude de l'effet de la texturation topographique sur le
comportement dynamique d’une goutte pour des surfaces a
une texture

L’influence de la texturation topographique sur ’étalement d’'une goutte est aussi étudiée.
Nous allons regarder ’évolution de la hauteur de goutte, de la position de la ligne triple et
de 'angle dynamique en fonction des effets de collage et de reldche pour une texturation
topographique brusque et continue.

Pour I’étude des topographies brusques, une texture est placée dans chacun des domaines
afin d’étudier l'effet de la texturation en fonction de 1’évolution d’étalement d’une goutte.
Pour I’étude des surfaces continues, nous allons nous intéresser au cas d’une surface courbe
avec un rayon de courbure constant.

7.3.1 Paramétrage de I’étude

Pour I’étude de la texturation brusque, les différents parametres qui vont étre étudiés sont :
le domaine de la position de la texture (I 4 IV) et la nature de la texture (collage ou relache).
On va reprendre le méme systéme que dans 1’étude plane de la section précédente. La goutte
a un rayon de 100lu dans un lattice carré de 500{u de c6té. L’état initial est représenté dans
la figure 7.12 Les positions de texture r sont : 80lwu, 110lu, 135lu, 150lu. L’intensité de la

Collage . A
a) g b) Relache

Direction du Direction du

déplacement déplacement
>

90°

FIGURE 7.12 — Etats initiaux de Pétude de l'influence de la texturation topographique
brusque sur le comportement dynamique d’une goutte qui s’étale. a) Effet de collage pour
une texturation entrante, b) effet de relache pour une texturation sortante.

texturation dans le cas des textures entrantes est de 90°. Dans le cas des texture sortantes,
Pintensité étudiée vaut 45°. Enfin, le substrat a un angle de contact intrinseque de 90°.
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Pour la texturation continue, deux surfaces vont étre simulées : une surface concave avec
un rayon de 250lu et une surface convexe avec un rayon de 250lu. Les surfaces ont un angle
de contact intrinseque de 90°. La représentation de I’état initial est proposée dans la figure
7.13

a) Surface concave b) Surface convexe

R=250

R=250/

FIGURE 7.13 — Etats initiaux de 'étude de l'influence de la texturation topographique
continue sur le comportement dynamique d’une goutte. a) Surface concave, b) surface
convexe.

Les résultats sont présentés en trois temps. Pour commencer, nous allons présenter 1’'in-
fluence de l'effet de collage pour une texturation topographique brusque. Puis, nous étu-
dierons l'effet de reldche pour une texturation topographique brusque. Pour finir, nous
présenterons ’étude de I'influence de la texturation continue concave et convexe.

7.3.2 Effet du collage topographique sur le comportement dynamique
d’une goutte

Nous allons pouvoir observer comment la texturation topographique - dans cette étude une
texturation entrante (collage) - peut influencer le comportement d’étalement d’une goutte.

Texture dans le domaine I (fig. 7.14)

La texture est placée dans le domaine I.

On observe qu’avant que la ligne triple ne touche la texture, I’évolution de la position de
la ligne triple, de la hauteur de la goutte et de ’angle dynamique suit celle de la courbe de
référence. Des que la ligne triple rencontre la texture, elle devient fixe. On observe une forte
croissance de I’angle de contact qui passe de 90° & 130° pendant que la hauteur de goutte
reste constante. Ensuite, ’angle de contact dynamique continue légérement d’augmenter
de 130° a 135° et la hauteur de goutte diminue fortement. Puis, la hauteur de goutte et
I’angle de contact oscillent jusqu’a I’équilibre de la goutte. L’angle de contact dynamique
atteint 1’équilibre pour un angle de 128°.

On constate que la perte d’un degré de liberté lorsque la ligne triple est fixée a la texture
entraine une forte réaction du systeme qui se traduit par une forte oscillation de la hauteur
et de I’angle dynamique.

Texture dans le domaine II (fig. 7.15)

Dans cette étude, la texture est placée dans le domaine II.
On observe que tant que la ligne triple n’a pas touché la texture, le systéme évolue comme
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FIGURE 7.14 — Evolution de la position de la ligne triple, de Pangle de contact dynamique
et de la hauteur de la goutte en fonction du temps, pour une texturation topographique
de collage placée dans le domaine 1.

la courbe de référence, c’est-a-dire comme si la surface était plane et non texturée. Des
que la ligne triple rencontre la texture, elle se fixe a la texture. L’angle de contact se met
a croitre fortement. La hauteur de goutte continue d’évoluer en suivant la courbe de réfé-
rence. L’évolution de 'angle dynamique est constante en fin de domaine II puis se met a
osciller en méme temps que la hauteur oscille mais de fagon opposée. L’oscillation des deux
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FIGURE 7.15 — Evolution de la position de la ligne triple, de Pangle de contact dynamique
et de la hauteur de la goutte en fonction du temps, pour une texturation topographique
de collage placée dans le domaine II.

parametres commence lorsque la hauteur arréte de suivre 1’évolution de la courbe de réfé-
rence. On observe bien un décalage entre le moment ou la ligne triple touche la texture et
la réaction de la hauteur de goutte a la texture. Il semble y avoir un temps pour que la tex-
ture modifie le comportement de la hauteur de goutte. On observe aussi la forte oscillation
de ’angle dynamique et de la hauteur de la goutte lorsque la ligne triple se fixe a la texture.
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Texture dans le domaine III (fig. 7.16)

La texture est placée dans le domaine III.

Position de la ligne triple (/u)

Angle dynamique (6y)

£

Hauteur de la goutte (/u)

FIGURE 7.16 — Evolution de la position de la ligne triple, de Pangle de contact dynamique
et de la hauteur de la goutte en fonction du temps, pour une texturation topographique
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de collage placée dans le domaine III.

Avec une texture placée dans le domaine III, on n’observe aucun effet de la texturation
sur la ligne triple, la hauteur de goutte et ’angle dynamique tant que la ligne triple n’a
pas touché la texture. On observe apres le contact ligne triple — texture, des décollages
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temporaires entre la ligne triple et la texture. L’évolution de la hauteur oscille toujours
avec un temps de retard par rapport au premier contact ligne triple-texture. On remarque
tout de méme que la hauteur de goutte ne semble pas affectée par les décollages de ligne
triple sur la texture. Par contre, 'angle de contact dynamique & une évolution difforme.
Quand la ligne triple est en contact avec la texture, ’angle de contact oscille. Deés que la
ligne triple se décolle, 'angle de contact devient constant puis lorsque la ligne triple se
refixe a la texture, ’angle dynamique croit fortement.

Texture dans le domaine IV (fig. 7.17)

La texture est placée dans le domaine IV. Dans cette configuration, r est supérieur au
rayon statique.

Dans le dernier cas ou la texture est dans le domaine IV, la goutte & un équilibre identique
a une goutte sur surface plane, pourtant on observe un comportement dynamique différent.
Lorsque la ligne triple rencontre la texture, elle se bloque puis se décolle et recule. La ligne
triple recule car la goutte est en état de sur-étalement. La ligne triple s’équilibre plus vite
qu’une goutte sur plan. On remarque une forte croissance de I'angle de contact lorsque
la ligne triple touche la texture. L’angle décroit fortement lorsque la hauteur de goutte
se met a diverger de la courbe de référence. La hauteur de goutte et I'angle dynamique
s’équilibrent aussi plus vite que pour le cas de I’étalement sur une surface plane.

Cette derniere étude tend a montrer que la texturation peut permettre de trouver un
état d’équilibre plus to0t que sur une surface plane. Ce phénomene pourrait s’expliquer par
le fait que deux effets se sont opposés et « annulés » ou du moins réduits grace a la tex-
turation. Le premier effet est la diminution rapide de la hauteur de goutte qui entraine le
sur-étalement de la ligne triple. Le second effet est le blocage de la ligne triple généré par
la texturation. Le blocage de la ligne triple s’est opposé au sur-étalement. Ainsi, la texture
a réduit amplitude de la réaction de la ligne triple face a la variation de la hauteur de
la goutte. On peut aussi faire I’hypothese que la forte variation de 1’angle de contact, a ce
moment, est témoin de la forte dissipation énergétique liée au cisaillement dans le fluide.

7.3.3 Effet de la relache topographique sur le comportement dynamique
d’une goutte

Le détail de cette étude est présenté en Annexe B.

Il est montré que tant que la texture n’est pas traversée, la goutte se comporte comme
si elle s’étalait sur une surface plane et homogene chimiquement. Lorsque la texture est
traversée, la goutte subit un second étalement sur la nouvelle chimie. Il est intéressant de
noter que 'angle dynamique chute fortement a la traversé de la texture. La hauteur de
goutte est plus faible a ’équilibre que pour un plan, cela s’explique par le fait que le liquide
est descendu dans la texture. Le domaine oscillatoire a été supprimé par I'effet de relache.
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FIGURE 7.17 — Evolution de la position de la ligne triple, de Pangle de contact dynamique
et de la hauteur de la goutte en fonction du temps, pour une texturation topographique
de collage placée dans le domaine IV.
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7.3.4 Effet de la texturation topographique continue sur le comporte-
ment dynamique d’une goutte

Nous allons présenter 1’évolution de la position de la ligne triple, de ’angle de contact
dynamique et de la hauteur de la goutte en fonction du temps pour des surfaces concave et
convexe. Ainsi, nous allons pouvoir observer comment ’effet de collage ou de relache ap-
pliqué continuement sur la surface va modifier le comportement de la goutte. Les résultats
des simulations sont présentés dans la figure 7.18.

Pour une surface concave, on observe que la ligne triple s’étale plus que sur un plan.
Il n’y a pas d’oscillation de la ligne triple proche de 1’équilibre. L’angle de contact met
plus de temps avant de s’équilibrer. Dans un premier temps son évolution suit la courbe
de référence sur surface plane mais au moment ou l’angle devrait étre constant (domaine
d’évolution IT), 'angle continu de décroitre jusqu’a son équilibre. Enfin la hauteur de goutte
diminue moins que la courbe de référence. Son oscillation a aussi une amplitude plus faible.

Pour une surface convexe, on observe que la ligne triple évolue plus lentement que sur
un plan. La ligne triple est néanmoins stable plus vite. L’angle de contact dynamique de-
vient constant (domaine II) plus t6t et s’équilibre pour une valeur plus grande. La hauteur
de goutte diminue plus que pour la surface plane et se stabilise plus vite.

On constate que comme il a été supposé pendant 1’étude statique, une texturation concave
accélere la ligne triple et une texturation convexe la ralentit. On remarque aussi que ’angle
dynamique est localement atteint plus vite pour une surface convexe que pour une surface
concave. En effet, on avait expliqué que la texturation convexe avait pour effet de diminuer
localement la valeur de I’angle dynamique. C’est le phénomene inverse pour la texturation
concave ou l'angle de contact est augmenté localement. Comme représenté dans la figure
7.19.

7.3.5 Conclusion sur l’effet de la texturation topographique sur le com-
portement dynamique de I’étalement d’une goutte

Nous avons précédemment expliqué que les quatres domaines d’évolution dynamique d’une
goutte venaient de la différence de vitesse entre les couches au coeur de la goutte et de la
vitesse de la ligne triple.

Dans le cas du collage généré par texturation topographique, la ligne triple s’arréte brus-
quement entre deux plans et y reste bloquée. En réaction directe a cet arrét brusque de ligne
triple, 'angle de contact dynamique a une forte augmentation. Aprés un certain temps,
la hauteur de goutte aussi réagit au blocage de la ligne triple et augmente rapidement.
Ensuite, la hauteur de goutte et 'angle de contact oscillent jusqu’a 1’équilibre. Nous avons
remarqué que si le collage avait lieu sur une texture pendant la phase de sur-étalement
(début du domaine IV), on observe un phénomene de décollage et ce décollage perturbe le
phénomene d’oscillation des variables.

Pour un phénomeéne de relache généré pour une texturation topographique brusque, la ligne
triple est accélérée au moment ou elle traverse la texture. En réaction, I’angle de contact
chute et, passé un temps, la hauteur de goutte chute elle aussi. Ces trois variables oscillent
faiblement avant d’atteindre 1’équilibre.

L’effet du collage brusque et de la relache brusque sur le comportement d’une goutte sont
représentés dans la figure 7.20.

Ces effets de textures ont aussi été observés dans ’étude des textures concaves et convexes.
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En effet, on a remarqué que les surfaces courbes convexes ralentissent la ligne triple alors
que les surfaces concaves accélerent la ligne triple. On a aussi observé que 'angle de contact
dynamique est trés différent pour une surface convexe ou concave. Dans le cas d’une surface
convexe, l'angle diminue moins et moins longtemps. A 1'opposé, 'angle de contact dyna-
mique pour une surface concave diminue plus et plus longtemps. Le phénomeéne contraire
s’applique a I’évolution de la hauteur de goutte. Pour une surface convexe, elle diminue
plus et plus longtemps alors que pour une surface concave, elle diminue moins et moins
longtemps.

Cette opposition entre hauteur de goutte et angle dynamique pendant la phase d’étale-
ment semble contre intuitive, en effet, plus I'angle de contact est grand, plus la goutte
est ronde et donc sa hauteur grande. Hors c’est le phénomene inverse en dynamique. Cela
s’explique par la désynchronisation entre 1’évolution de ’angle et la hauteur de goutte. Ce
temps de réaction est visible dans le domaine I, ou la hauteur reste constante alors que la
ligne triple se déplace. Ce délai de réaction est aussi visible pour les études de collage ou
quand la ligne triple se fixe a la texture, 'angle de contact augmente directement mais la
hauteur ne réagit qu’apres un certain temps. Ce temps dépendrait de la viscosité dyna-
mique du fluide.

Nous pouvons maintenant nous questionner sur les effets des phénomeénes de collage et
de relache appliqués périodiquement & une ligne triple.
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Evolution de la position de la ligne triple
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FIGURE 7.18 — Evolution de la position de la ligne triple, de ’angle de contact et de la
hauteur de goutte en fonction du temps pour une texturation concave et une texturation
convexe.
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a) Surface concave

0, < 05

plan 1

b) Surface convexe
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FIGURE 7.19 — Représentation de l'effet de la texturation concave et convexe sur 'angle
de contact dynamique. a) Angle du plan 2 supérieur a angle du plan 1 (63 > 1), b) angle
du plan 2 inférieur a 'angle du plan 1 (62 < 6;).
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FIGURE 7.20 — Représentation de 'effet des texturations topographique brusque sur le
comportement dynamique d’une goutte qui s’étale.
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7.4 Etude de leffet des texturations périodiques sur le com-
portement dynamique d’une goutte

Nous allons étudier deux texturations périodiques : chimique et topographique. L’objectif
est d’observer comment la succession des phénomeénes de collage et relache va affecter le
comportement de la goutte.

Dans un premier temps nous allons nous intéresser a ’effet de la texturation périodique chi-
mique sur le comportement dynamique d’une goutte. Puis, dans un second temps, nous al-
lons étudier 'effet de la texturation périodique topographique sur ’étalement d’une goutte.

7.4.1 Etude de ’effet de la texturation chimique périodique sur le com-
portement dynamique d’une goutte

Le systeme simulé est un carré de c6té 500lu avec un substrat plan texturé chimiquement
avec une goutte de rayon 100/u qui s’étale sur cette surface. L’état initial est représenté
dans la figure 7.21. La surface est composée d’une alternance de bandes hydrophiles (60°)
et hydrophobes (120°) de largeur 20/u.

FIGURE 7.21 — Représentation de ’état initial de la simulation numérique sur surface
texturée périodiquement par texturation chimique avec des bandes de 20lu hydrophiles
(60°) et hydrophobes (120°).

<_)-Hi Ho

20 20

L’évolution de la position de la ligne triple, de I’angle dynamique et de la hauteur de goutte
est affichée dans la figure 7.22.

On distingue deux états d’étalement, le premier est avant les 10 000 itérations ou la ligne
triple avance et traverse les textures. Apres 10 000 itérations, la goutte est en état de col-
lage et la ligne triple est collée a une texture.

Dans la premiere partie de ’étalement, on constate qu’a chaque transition Ho — Hi,
la ligne triple ralentit et qu’a chaque transition Hi — Ho, la ligne triple accélére. Dans le
domaine hydrophile, la ligne triple s’étale plus vite et dans les domaines hydrophobes, la
ligne triple s’étale plus lentement. En réaction aux phases d’accélération et décélération,
I’angle de contact varie fortement. Lors d’une transition Ho — Hi, ’angle chute tres rapi-
dement alors qu’a I'inverse, lors d’une transition Hi — Ho, I’angle augmente fortement. On
remarque aussi que le temps ot la ligne triple est dans le domaine hydrophile est tres court
comparé au temps ou elle est dans le domaine hydrophobe. Les moments ou la courbe de
I’angle dynamique est constante correspondent aux deux moments ou la ligne triple s’étale
lentement dans le domaine hydrophobe. La hauteur de goutte avant 10 000 itérations ne
semble pas impactée par la texturation chimique. On remarque quand méme une petite
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perturbation dans son évolution vers 6 000 itérations. Cette perturbation pourrait venir
de la seconde transition Hi — Ho, en effet la premiere s’est produite quand la hauteur
était constante, ce qui n’a eu aucun effet mais pour la seconde transition, on remarque une
diminution de la hauteur plus importante ce qui pourrait venir de 'effet de la relache avec
un retard.

Dans la seconde partie de I’évolution, apres 10 000 itérations, la ligne triple est fixe et
constante. L’angle de contact croit fortement au moment du blocage puis se stabilise. On
ne reconnait pas I’état oscillatoire des simulations avec une seule texture. On remarque un
pic vers 15 000 itérations, ce pic fait monter I’angle a une valeur égale au pic du blocage a
10 000 itérations. La hauteur varie aussi sans osciller comme dans les études précédentes.
Le premier pic apres 10 000 itérations est suivi d’une forte chute de la hauteur. On peut
supposer que ce pic est a I'origine du pic d’angle de contact a 15 000 itérations. On peut
aussi supposer que cette variation de hauteur est liée a 'effet de collage, avec un temps de
retard.
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FIGURE 7.22 — Evolution de la position de la ligne triple, de ’angle de contact et de la
hauteur de goutte en fonction du temps pour une surface texturée chimiquement par une
alternance de bandes hydrophiles (60°) et hydrophobes (120°).

174



7.4. Etude de l'effet des texturations périodiques sur le comportement dynamique d’une
goutte

7.4.2 Etude de l’effet de la texturation topographique périodique sur le
comportement dynamique d’une goutte

Le systéeme simulé est un carré de c6té 500lu avec un substrat texturé topographiquement
avec une goutte de rayon 100lu qui s’étale sur cette surface. L’état initial est présenté dans
la figure 7.23. La surface a un angle de contact intrinseque de 90°. Elle est texturée avec
un effet de collage de 45° pour descendre dans la texture, puis d’un effet de relache de
90° en fond de texture et enfin d’une effet de collage de 45° pour ressortir de la texture.
L’évolution de la position de la ligne triple, de I’angle dynamique et de la hauteur de goutte
est affichée dans la figure 7.24.

FIGURE 7.23 — Représentation de I’état initial de I’étude de ’étalement sur surface texturée
topographiquement avec une succession d’effet de collage et relache.

On remarque un comportement de goutte en deux temps : avant et apres 25 000 itérations.
Dans le premier temps, la ligne triple traverse la premiére texture mais ne semble pas affec-
tée et évolue sur le plan incliné et apres 20 000 itérations devient stable. L’angle de contact
décroit puis oscille vers sa valeur d’équilibre sur le plan incliné, c’est a dire 135°. La hau-
teur de goutte chute puis oscille. Ce premier temps d’évolution est semblable a ’évolution
sur un plan classique. Les trois parametres ont une premiere période d’évolution puis une
seconde période d’oscillation pour trouver 1’équilibre.

Apres 25 000 itérations, I’état qui tendait vers 1’équilibre est rompu. La ligne triple fait un
bond de plus de 20lu. Et en réaction, I’angle de contact chute brusquement. La hauteur de
goutte chute aussi avec du retard. Ensuite la ligne triple rencontre une texture et s’y fixe.
L’angle dynamique croit fortement suite au collage. La hauteur augmente avec du retard ce
qui fait chuter I’angle de contact et décolle la ligne triple de la texture. Les trois parametres
oscillent jusqu’a ce que la ligne triple retouche la texture et relance le processus du collage :
ligne triple fixe, forte augmentation de ’angle dynamique et augmentation de la hauteur de
goutte avec du retard. Ensuite, ’angle dynamique et la hauteur oscillent jusqu’a s’équilibre.

On peut donc se demander quel est le phénomene observé a 25 000 itérations et com-
ment il s’est produit. Pour cela, on a affiché la goutte avant et apres 25 000 itérations dans
la figure 7.25. On remarque qu’un pont s’est créé car I'interface fluide-fluide en oscillant a
touché le haut de la texture voisine. Ainsi le pseudo-équilibre du systéme a été rompu et a
permis a la ligne triple de se déplacer sur un nouveau plan.

On remarque dans la figure 7.25 qu’en s’étalant, la goutte déforme son interface fluide-fluide
et & un moment, cette interface touche le sommet de la texture voisine. Cette texture offre
de nouveaux plans d’étalement a la goutte. Si, comme dans le cas présenté, la condition

175



Chapitre 7. Caractérisation de la dynamique de I’étalement d’une goutte sur une surface
par simulation numérique

d’équilibre n’est pas respectée, la ligne triple se déplace afin de satisfaire le nouvel équilibre.
C’est pour cela qu’on a observé deux périodes d’étalement. La premieére période est liée a
la premiére texture et la seconde période est liée a la seconde texture. Il est intéressant
de noter qu’il n’y a pas de transition entre les deux périodes d’étalement car un nouveau
point triple est créé au moment ou l'interface fluide-fluide touche le solide.On peut rajou-
ter que ce phénomene apparait pendant la période d’oscillation de la hauteur de goutte et
de I'angle dynamique. C’est un phénomene purement dynamique ou on remarque que la
hauteur de goutte est minimale localement, c’est-a-dire que la goutte s’est écrasée sur la
surface. On remarque aussi qu’a ce moment ’angle de contact était en train de diminuer ce
qui signifie que le dessous de la goutte pousse le fluide vers le haut. La combinaison de ces
deux effets entraine une compression du fluide et étant incompressible, le fluide se déforme
et suivant l'axe x, ce qui permet a l'interface fluide-fluide de toucher la seconde texture
7.26.

7.4.3 Conclusion sur Deffet de la texturation périodique chimique et to-
pographique

Nous avons observé que lorsqu’une surface est texturée périodiquement, chimiquement ou
topographiquement, on observe des phases d’accélération, de décélération et de blocage
de la ligne triple, de l'angle de contact et de la hauteur de goutte. Dans le cas d’une
texturation périodique chimique, 'alternance collage — relache nous a permis d’observer
une périodicité dans 1’évolution de la position de la ligne triple mais surtout la réaction
de l'angle dynamique a ces différentes textures. Ce phénomene a aussi été observé en
texturation topographique ou dés que la ligne triple ralentit (cas du collage), 'angle de
contact augmente brusquement. A I'opposé, lorsque la ligne triple est accélérée, cas de la
relache, Pangle de contact diminue fortement. On a remarqué un retard de réaction de la
hauteur de la goutte par rapport au moment ou la ligne triple rencontre une texture.

On a remarqué que les textures modifient le comportement de la goutte pendant 1’étalement
mais des que ’on se rapproche de 1’équilibre, on retrouve la phase oscillatoire du domaine
IV des études précédentes.

La création d’un pont fluide-solide a méme été observée pour la texturation topographique
périodique. Ce phénomene a eu lieu lorsque la ligne triple était sur un plan et son angle
de contact était proche de I’équilibre mais comme la hauteur de fluide diminuait, le fluide
a été comprimé et c’est la déformation fluide-fluide résultante qui a créé un pont. Enfin,
en comparaison avec les études avec une seule texture, on observe que si il y a plusieurs
textures les différents phénomenes : ralentissement, accélération, blocage, compression et
retard de la hauteur rendent complexe I'anticipation du mouillage sur une surface texturée.
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FIGURE 7.24 — Evolution de la position de la ligne triple, de I’angle de contact et de la
hauteur de ligne triple en fonction du temps pour une surface texturée topographiquement
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FIGURE 7.25 — Contact entre 'interface fluide-fluide et le solide au sommet de la texture
a 25 000 itérations. Création d’un pont liquide entre les deux textures.
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FIGURE 7.26 — Schéma de l'effet d’écrasement de la goutte qui entraine le contact avec la
seconde texture.
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7.5 Discussions et conclusion

Ces études nous ont permis de mettre en avant des phénomenes dynamiques qui peuvent
impacter I’état d’équilibre d’une goutte. On a remarqué que 'interface fluide-fluide, carac-
térisée par la hauteur de goutte varie pendant 1’étalement et a une incidence sur 1’étale-
ment. Il faut donc prendre en compte la texturation du solide mais aussi la déformation
de l'interface fluide-fluide lorsque 'on cherche & designer une surface avec des propriétés
de mouillabilité spécifiques.

L’étalement d’une goutte se fait en deux temps : pour commencer, une étape de tran-
sition, caractérisée par les domaines I, II et III ou la ligne triple, 'angle dynamique et
la hauteur de goutte évoluent loin de leur état d’équilibre. Pendant cette premiere pé-
riode, I’évolution de la goutte est pilotée majoritairement par l'interaction fluide-solide.
L’interface fluide-fluide se déforme en réaction a I’évolution de l'interface fluide-solide avec
un temps de retard. Le second temps de ’étalement est la période d’oscillation proche de
I’équilibre ot les variables oscillent les unes par rapport aux autres pour trouver 1’équilibre.
Ces oscillations sont dues a la déformation fluide-fluide et a I'inertie d’étalement. C’est la
combinaison des interactions fluide-fluide et fluide-solide qui pilotent cette période.

En introduisant des hétérogénéités de surface, on peut perturber ces évolutions. Le col-
lage permet de ralentir la ligne triple et a 'opposé la relache I’accélere. Ainsi, il est possible
de bloquer la ligne triple ou de la pousser. Ces modifications entrainent une variation
brusque des variables d’évolution et perturbent 1’étalement. Dans certains cas, ces per-
turbations permettent de dépasser les conditions d’équilibre locales et forcent la goutte a
s’étaler sur un nouveau domaine. De plus, ces phénomenes d’accélération et ralentissement
génerent une déformation locale de I'interface fluide-fluide au niveau du point triple. Cette
déformation est ensuite envoyée vers I'autre coté de la goutte. Dans nos simulations, les
textures sont rencontrées au méme moment a droite et & gauche de la goutte, ce qui fait
que les deux « vagues » générées par les textures se rencontrent sur le haut de la goutte
d’ou loscillation du haut de la goutte. Cet effet est visible lorsque la ligne triple subit un
effet de relache. L’effet de vague est montré dans la figure 7.27.

Du fait que les effets soient synchronisés, les deux vagues se collisionnent. Leur déplacement
latérale est annulé, par contre, leur déplacement vertical s’ajoute. Si on décale les textures,
la vague traverse toute la goutte pour atteindre l'autre point triple. On peut observer ce
phénomene dans la figure 7.28 ou 'angle dynamique a droite augmente lorsque la déforma-
tion issue de la texture a gauche l'atteint. L’angle de contact dynamique a augmenté alors
que la ligne triple s’est étalée.

Nous pouvons nous questionner sur la possibilité d’utiliser cette effet de vague pour trans-
porter de I’énergie d’un point triple a un autre et ainsi, dépasser les conditions d’équilibre
locales du second point triple. On peut imaginer un cas de surface déperlante ou lorsque
le point triple de droite rencontre un phénomene de collage, quelque temps avant, la ligne
triple de gauche aura rencontré un phénomene de relache. Une déformation est envoyée de
droite a gauche et permet a 'angle de contact au niveau du collage d’augmenter suffisam-
ment pour dépasser la condition locale de collage. La goutte pourrait ainsi continuer son
déplacement et son glissement sur la surface par cycle de charge décharge, induite par la
texturation, et le transport de la déformation d’interface fluide-fluide.
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Chapitre 7. Caractérisation de la dynamique de I’étalement d’une goutte sur une surface
par simulation numérique
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FIGURE 7.27 — Observation de 'effet de vague a différents pas de temps : évolution d’une
déformation de l'interface fluide-fluide lorsque la ligne triple subit un effet de relache. La
surface jaune est hydrophile et la surface rouge est hydrophobe.
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FIGURE 7.28 — Observation de l'effet de vague qui part de la gauche a différents pas de
temps : évolution d’une déformation de l'interface fluide-fluide lorsque la ligne triple subit
un effet de relache. La surface jaune est hydrophile et la surface rouge est hydrophobe.
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Conclusion générale et
perspectives

Les travaux de theése présentés dans ce mémoire avaient pour objectif d’étudier le mouillage
au travers de la simulation numérique en utilisant la méthode lattice Boltzmann. Le
mouillage est un phénomene difficile & caractériser précisément en partie a cause du phé-
nomene d’hystérese d’angle de contact. L’approche par des méthodes numériques permet
de choisir de négliger certaines hétérogénéités non désirées subies pour des études expéri-
mentales. De plus, la simulation numérique permet un suivi plus précis de parametres qui
caractérisent le mouillage, comme la position de la ligne triple, I’angle de contact dyna-
mique ou statique et la hauteur de goutte.

Pour commencer, des premiéres simulations en statique ont été réalisées sur des surfaces
texturées chimiquement. Ces surfaces sont composées de deux matériaux, un matériau cen-
tral a géométrie variable et un matériau extérieur différent. Plusieurs configurations ont été
étudiées en fonction de I’avancée ou reculée de ligne triple, de la taille du domaine central
et de la différence de chimie entre le matériau extérieur et central. Ces simulations ont mis
en avant deux comportements de goutte, le premier cas est le collage de la ligne triple sur
la texture et le second cas est le saut de la ligne triple a la texture. Une seconde étude a
été proposée afin de confirmer par une autre méthode ces comportements observés. Cette
étude consiste a étudier la variation de la force de déplacement de ligne triple en fonction
de I'angle dynamique de la goutte et de la position de la texture. Cette seconde étude a
aussi montré le phénomene de collage et le phénomene de relache. Avec ces différentes ca-
ractérisations, il a été possible de définir les conditions de collage et de relache en fonction
des textures chimiques des surfaces dans le cas d’une seule texture.

Un second ensemble de simulations a été réalisé afin de vérifier que ces phénomeénes ob-
servés avec une texturation chimique étaient aussi observables avec une texturation topo-
graphique. Les surfaces simulées ont une seule texture centrale qui est un changement de
plan d’étalement. La position de ce changement de plan et I’angle d’inclinaison du plan
sont variables. Les phénomenes de collage et relache ont aussi été observés en fonction de
I’angle d’inclinaison de la texture. Pour des textures entrantes, le phénomene de collage a
été observé. Pour des textures sortantes, le phénomeéne de reldche a été observé. Il a été
possible de retrouver par simulation la condition de décrochage d’une ligne triple sur une
texture. Une étude de la force d’étalement a été combinée a cette étude numérique afin de
compléter cette étude. Les différents résultats ont permis de caractériser les conditions de
collage et relache pour des surfaces texturées topographiquement.

Combiné a cette étude de variation topographique brusque. Une étude du mouillage sur
surface texturée avec des variations topographiques continues a été réalisée. Une surface a
variation topographique continue est une surface courbe. En fonction du sens de la cour-
bure, il a été montré que I’étalement était plus ou moins important. Une surface concave a
une aire mouillée supérieure a une surface plane et une surface convexe a une aire mouillée
inférieure. Il a été montré que ces résultats s’expliquent par le fait qu’une surface continue
applique un phénomene de collage ou de reldche continuellement sur la surface. Ainsi une
surface concave applique continuellement ’effet de relache et une surface convexe applique
un phénomeéne de collage. De plus, il a été montré que 'intensité du collage et de la relache
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est directement reliée au rayon de courbure de la surface.

Suite & ces premieres études une réécriture de la force de déplacement a été proposée
afin d’inclure localement la texturation de surface. Ainsi, il est possible de déterminer la
force de déplacement locale en fonction de la texture que la ligne triple rencontre. Ce mo-
dele inclut texturation chimique et texturation topographique.

En s’inspirant de ces premiers travaux, une étude sur surfaces texturées chimiquement pé-
riodiquement a été réalisée en 2D et 3D. Il a été montré que la taille des textures a un effet
sur la géométrie finale de la goutte. A partir des simulations 2D, un algorithme d’antici-
pation d’étalement a été proposé. Un cas ou 'algorithme ne fonctionne pas a été identifié.
Une hypothese comme quoi la dynamique de 1’étalement serait a l'origine de I’écart entre
la prédiction et la simulation a été avancée. Afin d’approfondir le cas ou l'algorithme de
prévision de mouillage ne fonctionne pas, une autre simulation a été proposée et a confirmé
la présence d’un effet dynamique qui permet un dépassement des conditions d’équilibre
statique.

Ainsi, une étude dynamique du mouillage a été réalisée. Dans un premier temps, c’est
I’étalement sur une surface homogene et plane qui a été étudié. Il a été montré que la
goutte avait plusieurs états d’étalement caractérisés par des variations de la ligne triple,
de la hauteur de goutte et de I’angle dynamique. Quatre états d’évolution dynamique de
la goutte ont été définis en fonction des variations des trois caractéristiques de la goutte.
Ensuite, il a été proposé d’étudier les phénomenes de collage et de relache générés par des
texturations chimiques et topographiques. Il a été montré que si la ligne triple se colle a
une texture, 'angle dynamique varie brusquement en réaction au collage. La hauteur de
goutte est aussi impactée apres un temps de retard. Le blocage de la ligne triple sur la
texture génere une phase d’oscillation plus importante de ’angle dynamique et de la hau-
teur de goutte et retarde I’équilibre. Au contraire, la relache accélere I’étalement et permet
d’atteindre ’équilibre plus tét et fait diminuer fortement ’angle de contact dynamique.

Pour compléter ces études dynamiques avec une seule texture, des études dynamiques
ont été réalisées sur des surfaces avec des texturations périodiques. Il a été montré dans
le cas d’une texturation chimique que la ligne triple subit une succession de phases d’ac-
célérations et décélérations et en réaction I’angle de contact varie beaucoup au cours du
temps. Arrivé a I’équilibre, la ligne triple se retrouve collée & une texture ce qui entraine
une forte oscillation de la hauteur de goutte et de I'angle de contact dynamique. Pour la
texturation topographique périodique, il a été montré que dans certains cas, la goutte peut
s’écraser et se déformer suffisamment pour toucher une texture sans s’étaler entierement
dans la cavité.

Les perturbations de I’évolution de la goutte ont été plus précisément été étudiées et il a été
montré que lorsqu’une texture est traversée, I'interface fluide-fluide au niveau de la texture
est déformée. Cette déformation se propage dans 'interface fluide-fluide. Jusqu’a atteindre
le point triple opposé ou elle est renvoyée. A chaque fois que cette vague rencontre un
point triple, I'angle dynamique est localement fortement augmenté ou réduit. L’idée a été
proposée de se servir de ce phénomene comme un moyen de transporter de I’énergie d’un
point triple a un autre afin de dépasser localement les conditions d’équilibre par cycle de
charge décharge. Il a été expliqué que la viscosité dynamique est un parametre important
pour I'étude du mouillage dynamique car 'hypothése a été faite que la vitesse de propa-
gation de la vague dépend de la viscosité dynamique du fluide. Il a aussi été souligné par
ces simulations que la texturation de surface n’affecte pas seulement la position de la ligne
triple mais géneére aussi des déformations de l'interface fluide-fluide qui doivent étre prise
en compte lorsqu’une surface avec des propriétés de mouillage spécifiques est congue.
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Pour compléter ce travail de these, il serait intéressant d’étudier des surfaces qui com-
binent a la fois des texturations chimiques et des texturations topographiques ainsi que
différentes échelles de texturation.

Il serait intéressant dans de futurs travaux de regarder si la viscosité dynamique joue un
role dans la propagation des déformations sur I'interface fluide-fluide. Cette étude pourrait
étre couplée avec une étude qui cherche a cartographier les textures optimales pour générer
ces déformations afin de pouvoir par la suite se servir de ces textures pour concevoir des
surfaces texturées complexes. Ces études permettraient de définir comment générer des
déformations fonctionnelles.

Une étude des courants a l'intérieur de la goutte et leur effet sur I’évolution de la défor-
mation de l'interface fluide-fluide pourrait permettre de comprendre comment évoluent ces
déformations dans la goutte et au cours du temps.

Enfin, par rapport aux possibilités de simulation, il serait intéressant d’inclure de nouveaux
modeles d’interaction fluide-fluide afin de pouvoir simuler deux fluides a fort rapport de
densité, comme 'eau et 'air. Il serait aussi important d’ajouter la gravité aux simulations
pour pouvoir simuler une chute de goutte. Dans 'objectif de simuler le mouillage sur des
surfaces réelles, il serait aussi intéressant d’utiliser d’autres ressources de calcul pour pou-
voir faire des simulations sur des surfaces avec plusieurs dizaines de texturations sous la
goutte.
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Annexe A

Etude de l'effet de la relache
chimique sur le comportement
dynamique d’une goutte

Nous allons présenter dans cette partie ’évolution de la position de la ligne triple, de ’angle
de contact dynamique et de la hauteur de la goutte en fonction du temps pour les quatre
valeurs de r proposées (fig. A.1 — A.4). Ainsi, nous allons pouvoir observer comment la
texturation chimique - dans cette étude une transition Ho — Hi (relache) - peut influencer
le comportement d’étalement d’une goutte.

Texture dans le domaine I (fig. A.1)

La texture est placée dans le domaine I. Les courbes de référence présentées dans 1’étude
de I’étalement sur surface plan sont tracées sur les graphes afin de comparer U'effet de la
texture a cette référence.

Le comportement de la goutte pour une texturation de faible intensité et de forte intensité
est similaire, c’est a dire que initialement les courbes suivent 1’évolution de la courbe de
référence mais lorsque la texture est atteinte, il y a une rapide transition de la ligne triple,
de I'angle de contact et de la hauteur de goutte pour atteindre la courbe d’étalement sur
la surface texturée. On note tout de méme un léger retard des courbes avec textures par
rapport aux courbes sans textures apres le dépassement de la ligne triple. Ce retard s’ex-
plique par le fait que les trois grandeurs qui suivent le comportement de la surface la plus
hydrophobe, varient plus lentement que pour les surfaces plus hydrophiles.

Texture dans le domaine II (fig. A.2)

La texture est placée dans le domaine II.

On observe que les deux courbes suivent la courbe de référence avant texture. Apres tex-
ture, les courbes transitent vers leur nouvelle courbe de référence : 60° pour la texturation
forte et 75° pour la texturation faible. On observe un retard plus important des courbes
texturées par rapport aux courbes de référence. Cela s’explique encore par le fait que ini-
tialement, c’est la courbe de la surface hydrophobe qui est suivie. Comme la texturation
est rencontrée plus tard, les courbes prennent plus de retard. Il est important de noter que
I’évolution de la hauteur n’est que légerement impactée par le moment ou la ligne triple
touche la texture. C’est seulement & l'entrée du domaine IV (domaine oscillatoire) que la
hauteur subit une grande perturbation.
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Annexe A. Etude de leffet de la relache chimique sur le comportement dynamique d’une

goutte
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Angle dynamique (64)

Hauteur de la goutte (/u)
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FIGURE A.1 — Evolution de la position de la ligne triple, de I’angle de contact dynamique
et de la hauteur de la goutte en fonction du temps, pour une texturation chimique de

relache placée dans le domaine I.

Texture dans le domaine III (fig. A.3)

La texture est placée dans le domaine III.

On observe que les deux courbes suivent la courbe de référence avant texture. Apres tex-
ture, les courbes transitent vers leur nouvelle courbe de référence : 60° pour la texturation
forte et 75° pour la texturation faible.
On remarque que dans cette configuration, le domaine IV (oscillatoire) est presque in-
existant. On observe bien pour le cas de la texture de 30° que la hauteur de goutte est
impactée par la texture aprés un certain temps. Le sur-étalement est tres faible et la hau-
teur de goutte atteint tres rapidement son état d’équilibre.
On peut se questionner sur le lien entre le domaine III et le domaine IV. Le domaine III
est décrit comme le domaine d’évolution dans lequel tous les parametres varient. Le rayon
mouillé croit plus vite, 'angle de contact anciennement constant augmente et la hauteur
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Annexe A. Etude de leffet de la relache chimique sur le comportement dynamique d’une
goutte

Evolution de la position de la ligne triple
en fonction du temps
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FIGURE A.2 — Evolution de la position de la ligne triple, de I'angle de contact dynamique
et de la hauteur de la goutte en fonction du temps, pour une texturation chimique de
relache placée dans le domaine II.

de goutte continue de diminuer. Dans le cas de la texturation de relache dans ce domaine,
on observe que 'angle de contact n’augmente pas mais diminue. On peut faire I’hypothese
que c’est surement pendant cette variation que l'oscillation est amorcée et en perturbant
I’amorce par un phénomene de relache, I'oscillation est beaucoup plus faible.

Texture dans le domaine IV (fig. A.4)

La texture est placée dans le domaine IV.

On observe que le comportement des courbes est semblable au comportement observé pour
une texture dans le domaine IIT (fig. A.3). Au moment o la ligne triple rencontre la texture,
il y a une transition brusque des variables vers la courbe de référence de la nouvelle chimie
de surface. Le comportement oscillatoire est annulé par la texture.
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Annexe A. Etude de leffet de la relache chimique sur le comportement dynamique d’une
goutte

Evolution de la position de la ligne triple
en fonction du temps
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FIGURE A.3 — Evolution de la position de la ligne triple, de I'angle de contact dynamique
et de la hauteur de la goutte en fonction du temps, pour une texturation chimique de
relache placée dans le domaine III.
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Annexe A. Etude de leffet de la relache chimique sur le comportement dynamique d’une

goutte
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FIGURE A.4 — Evolution de la position de la ligne triple, de I'angle de contact dynamique
et de la hauteur de la goutte en fonction du temps, pour une texturation chimique de

relache placée dans le domaine IV.
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Annexe B

Etude de l'effet de la relache
topographique sur le
comportement dynamique d’une
goutte

Nous allons présenter 1’évolution de la position de la ligne triple, de ’angle de contact
dynamique et de la hauteur de la goutte en fonction du temps pour les quatre valeurs de
r proposées. Ainsi, nous allons pouvoir observer comment la texturation topographique,
dans cette étude une texturation sortante (relache), peut influencer le comportement d’éta-
lement d’une goutte.

Texture dans le domaine I (fig. B.1)

La texture est placée dans le domaine 1.

Pour un effet de relache de la ligne triple dans le domaine I, on observe qu’au moment ou
la ligne triple traverse la texture, il y a un point d’inflexion et la courbe de I’évolution de la
ligne triple passe au-dessus de la courbe de référence. On observe une oscillation beaucoup
plus faible de la ligne triple et un équilibre beaucoup plus t6t et un étalement plus impor-
tant. L’angle de contact dynamique chute fortement au moment ou la ligne triple traverse
la texture. L’angle s’équilibre pour une valeur de 45°. La hauteur de goutte est affectée par
la texturation longtemps apres 'angle dynamique et se stabilise tres vite. L'effet de relache
a accéléré la ligne triple et a permis d’atteindre un équilibre plus t6t que pour une surface
plane et pour un étalement plus grand.

Texture dans le domaine II (fig. B.2)

Dans cette étude, la texture est placée dans le domaine II.

Avec un effet de relache dans le domaine 11, il y a un point d’inflexion sur la courbe d’évolu-
tion de la ligne triple. Il n’y a presque pas d’effet de sur-étalement. I’angle de contact chute
brusquement lorsque la ligne triple traverse la texture, il s’équilibre ensuite sans osciller.
La hauteur de goutte n’oscille pas. On remarque que la hauteur de goutte diminue plus que
sur la simulation sur surface plane mais s’équilibre tres vite. On remarque aussi un point
d’inflexion sur la courbe d’évolution de la hauteur qui fait rechuter la hauteur de goutte
et lui permet de diminuer plus que pour une surface plane. On peut faire ’hypothése que
ce point d’inflexion est la réaction de la hauteur de goutte suite & la forte diminution de
I’angle de contact.
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Annexe B. Etude de 'effet de la relache topographique sur le comportement dynamique
d’une goutte

Texture dans le domaine III (fig. B.3)

La texture est placée dans le domaine III.

La position de la ligne triple a un point d’inflexion dans le domaine III ou la ligne triple
traverse la texture. La courbe d’évolution de la ligne triple n’oscille pas. On observe une
forte diminution de I’angle dynamique lorsque la ligne triple traverse la texture. Cette
courbe a une évolution en deux temps : une forte diminution suivie d’un état constant puis
de nouveau au passage de la texture, une forte diminution suivie d’'un plateau stable. La
hauteur de goutte est en train de diminuer lorsque la ligne triple traverse la texture cela a
pour effet de freiner la diminution de la hauteur de goutte lorsque la valeur de ’angle de
contact chute. Lorsque 'angle de contact devient constant, la hauteur de goutte diminue
a nouveau et s’équilibre.

Texture dans le domaine IV (fig. B.4)

La texture est placée dans le domaine IV.

Le comportement de la goutte pour une texturation topographique de relache dans le
domaine IV est semblable au comportement d’une goutte pour une méme texturation dans
le domaine III. C’est-a-dire que la ligne triple & un point d’inflexion et se stabilise vers
son équilibre tres vite. L’angle de contact chute fortement lorsque la ligne triple traverse la
texture puis se stabilise. La hauteur de goutte se stabilise lorsque ’angle de contact chute
au moment ol la texture est traversée puis la hauteur diminue lorsque I’angle se stabilise.
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Annexe B. Etude de 'effet de la relache topographique sur le comportement dynamique

d’une goutte

Position de la ligne triple (/u)

Angle dynamique (64)

Hauteur de la goutte (/u)

FIGURE B.1 — Evolution de la position de la ligne triple, de I’angle de contact dynamique
et de la hauteur de la goutte en fonction du temps, pour une texturation topographique
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Evolution de la position de la ligne triple
en fonction du temps
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Evolution de la position de la ligne triple
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