INTERPRETATION ET ANALYSE DE
RESULTATS EXPERIMENTAUX

Le code SCORCG permet l'analyse et l'interprétation de spectres obtenus a 1’occa-
sion d’expériences de spectroscopie plasma. En détaillant les faisceaux de transition,
SCORCG peut non seulement lever les incertitudes sur la présence de certaines struc-
tures, mais aussi valider des approches statistiques. A travers plusieurs interprétations
d’expériences, nous envisageons différents apports de SCORCG a I’analyse de résultats
expérimentaux.

9.1 Spectroscopie plasma

Peu accessible en laboratoire, la spectroscopie plasma a 1’équilibre thermodynamique
local est primordiale dans 1’étude des plasmas rencontrés aussi bien en astrophysique
qu’en fusion par confinement inertiel.

9.1.1 Convolution de la transmission

Le diagnostic de la structure atomique des especes présentes dans un plasma peut uti-
liser deux types de spectres :

e les spectres en émission, s’ils sont a 1’équilibre thermodynamique local ;
e les spectres en transmission.

Les spectres en émission sont les plus faciles a obtenir, mais sont tres difficiles a inter-
préter. En laboratoire, il est impossible d’obtenir un plasma homogene a I'E. T. L. Ceux
en transmission facilitent 'interprétation, permettent d’accéder aux couches profondes
et sont moins sensibles aux effets hors-E. T. L. que les spectres en émission.

On considére un milieu d’épaisseur ! d’opacité spectrale x(hv) et de densité p'.
L’opacité ne dépend que de p, et la dépendance est assez faible. La masse surfacique

IMémes notations que Sec. 1.3.2 dans cette section
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pl, en cm? /g, est la quantité qui est le plus souvent considérée La transmission est re-
liée a I’opacité via I'équation (1.48) p. 23 :

T(hv) = 110 -~ II((é }IZ/)) = ¢, 9.1)
avec ;
T(h) = /0 o(x)x, (1) dx. 9.2)

La double égalité traduit les chemins qui relient I’opacité, la transmission et 'inten-
sité observée. Le spectre en transmission expérimentale est déterminé par rapport des
deux intensités spectrales mesurées :

e l'intensité de référence Ipexp, provenant du backlighter sans passage dans le
plasma;

e l'intensité transmise Ireyp du rayonnement du backlighter qui a traversé le

plasma.
La transmission expérimentale brute T, s’écrit alors
o IT,exp
Tep (hv) = T (9.3)
0,exp

La transmission théorique T, elle, est déterminée par la seconde égalité, a savoir
T8 () = ¢~T0) = gpix(in) ©.4)

La seconde égalité, dite loi de Beer-Lambert, est vraie uniquement si le milieu est uni-
forme. Dans le cas général, la profondeur optique T(hv) est donnée formule (9.2).

Les spectrographes sont limités en précision : un photon d’énergie hv est mesuré
comme ayant une énergie hv 4+ Ahv, avec Ahv < hv variable aléatoire en énergie dont
la distribution est donnée par Wex, (Ahv), appelée erreur expérimentale. La résolution
instrumentale est le plus souvent donnée sous forme de £, ot1 A est la longueur d’onde.
La conversion de A & hv est aisée, car 7% estl'inverse d’une différentielle logarithmique,
par conséquent

hv A
[A()[ - |AA]

(9.5)

Méme si I'élargissement instrumental dépend de I'énergie spectrale, I’effet d'une faible
variation de l'élargissement instrumental sur le spectre en transmission est peu dis-
cernable. Le considérer uniforme sur la fenétre du calcul en transmission a des effets
négligeables sur l'interprétation du spectre expérimental.

Les spectres expérimentaux a prendre en compte sont les produits de convolution
Wexp * lo,exp € Wexp * ITexp En général, la distribution Weyp suit une loi normale, et la
FWHM, qui est égale a environ 2,355 fois I'écart-type, est appelée largeur instrumentale.
Pour prendre en compte I’erreur expérimentale, la transmission expérimentale doit étre
exprimée comme le quotient des deux produits de convolution :

Wexp * IT,ex
Texp (hV) = M (96)

Wexp * IO,exp
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Cependant, lors d’interprétations d’expériences, il n’est pas rare que des théoriciens
effectuent la convolution suivante :

I
Te*xp (hV) = WexP * ( IT,eXp ) ’ 9.7)
0,exp

le plus souvent parce qu’ils n‘ont que la transmission brute a disposition, et ensuite
prennent pour transmission Tg,, (hv). Cette opération conduit dans le cas général a une
transmission fausse, en particulier si Iy exp présente des variations brutales, notamment
des raies d’émission [100]. Ce type de méthode ne donne des transmissions exploitables
que si Ipexp a une allure suffisamment lisse sur la fenétre de calcul de transmission.

La transmission des spectres théoriques est issue de la convolution de 1'expression

T(hv) qui dépend de I'opacité spectrale :
To(hv) = Wexp % e 7). (9.8)

Nous avons vu Sec. 5.3.3 que 'erreur instrumentale devait étre convoluée sur la trans-
mission, sous peine de résultats faux en cas de saturation de la transmission, ce qu’il
est impossible de savoir avant le calcul d’opacité.

9.1.2 Effet de la non-uniformité spatiale

Dans nos calculs de transmission, nous supposons que le milieu traversé par le rayon-
nement est homogene, de température et densité uniformes. La réalité des plasmas de
laboratoire, en particulier ceux produits par laser, est qu’il existe une multitude de gra-
dients a un instant ¢ dans un plasma qui se détend. Ces gradients sont dus a I'inhomo-
généité du chauffage du plasma, qui est inévitable en spectroscopie de transmission.
Dans beaucoup d’expériences, le plasma n’est chauffé que d'un coté [54]. L'étude de
I'inhomogénéité de la densité est facilitée par le fait que 'opacité x, dépend faiblement
de p.

Dans l'axe z de propagation du rayonnement, I'inhomogénéité du faisceau ne peut
jouer que sur la valeur de la profondeur optique fOL p(x) dx. Par contre, sur le plan (x, y)
perpendiculaire a I’axe de propagation du rayonnement, I'inhomogénéité du plasma se
traduit par une profondeur optique dépendante de la position dans le plan, dans la
section droite S du faisceau de photons. Soit 7, (x,y) la profondeur optique au point
(x,y) de S. La transmission locale vaut e~ %(*¥). La moyenne de cette transmission sur
S nous donne la transmission du milieu :

_1 —T(xy) _ o wlxy)
T, = |S‘//Se dxdy—<e >s' 9.9)

La transmission dans un plasma inhomogene s’écrit donc comme la moyenne d’une
exponentielle. L'inégalité de Jensen nous dit que

T, = <e—r.,(x,y)>s > e~ (wl)s > TH (9.10)

ott T!! est la transmission calculée en considérant le plasma homogene de profondeur
optique (7, (x,y)) s moyenne de la profondeur optique sur la section droite du faisceau.

On peut ainsi conclure que 1’hypothese du milieu homogene, avec x et pL uni-
formes, sous-estime systématiquement la transmission du plasma. Il n’est donc pas
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étonnant que les calculs théoriques donnent tres souvent des transmissions plus faibles
lors d’interprétations d’expériences.

Peu d’hypotheses peuvent étre faites sur la distribution 7, (x, y) dans le cas général.
La plupart des cibles dans les expériences de plasmas chauffés par laser sont composées
d’une tranche de métal prise en sandwich entre deux tranches de matériau léger dont
les zones de raies sont nettement distinctes des zones de raies du métal dont on veut
étudier 1'opacité. Le profil thermodynamique d’un plasma chauffé par laser peut se
résumer a une zone chaude et plus ou moins dense entourée par une zone froide assez
dense. Si elle est constituée du méme élément que la zone chaude, la densité de la zone
froide est supérieure.

Il est possible de donner des modeles simples d’inhomogénéité avec des hypotheses
fortes sur T, (x,y). Si, par exemple, on suppose que, dans la section S, il y a une pro-
portion ¢ € [0,1] de cette section qui a une profondeur optique 2, et une proportion
1 — ¢ qui a une profondeur optique 0, alors la profondeur optique moyenne est égale a
Tp, mais la transmission totale vaut :

T:J§e4WR+u—cn0:cm“+41—o, (9.11)
ot Tp = e~ ™ est la transmission du plasma s’il était homogene de profondeur optique
Tp. Le terme (1 — c) fait apparaitre un « plancher » dans la transmission, tandis que
I'exposant 1/c tend a accélérer la saturation de la transmission, d’oti une allure «en
créneaux » pour ¢ petit.

Les simulations hydrodynamiques [54, 55, 101] nous montrent que, dans la zone
chaude ou le plasma est le plus homogene, il y a un gradient en densité qui peut étre
estimé constant si la section S n’est pas trop étendue. Autrement dit, le développement

de Taylor a l'ordre 1 approche bien la profondeur optique, VT = (Vi1,VyT), et on
peut écrire, en notant 7 = (x,y) :

=
(7)) =1+ V-0 (9.12)
Si S = [xo, x1] X [y0,y1], la transmission peut s’écrire :

Se_TO / / ~(Vatx+Vyty) 4y dy
Yo

fvxrxo _ 7V;CTX1 efvyryg _ efvyryl
VT VyT

T, =To (9.13)

Ces exemples — « trous » et gradients — permettent un début de modélisation de plasmas
inhomogenes en densité.

9.1.3 Protocoles expérimentaux

Etant donné qu'il est impossible de produire des plasmas chauds homogenes et a
I'E. T. L., le but des dispositifs expérimentaux est de tendre le plus prés possible de
ces conditions idéales. Le procédé général consiste, comme le montre Fig. 9.2, a chauf-
fer de maniere isochore? un échantillon de corps pur en un temps bref — de I'ordre de

2Le chauffage isochore traduit le fait que le dépot d’énergie doit étre beaucoup plus bref que la détente
du plasma créé par le début du chauffage.
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la nanoseconde —, a I'aide d'un rayonnement pénétrant. L’échantillon est porté a 1’état
de plasma, et ce plasma subit une expansion hydrodynamique ot il se détend et se re-
froidit. C’est ce plasma en expansion qui est utilisé pour la mesure de spectroscopie en
transmission. Deux types de dispositifs sont utilisés pour les expériences de spectro-
scopie.

Phase de contraction : Phase de stagnation :
chauffage de I"échantillon X durs backlighters

FIGURE 9.1 — Schéma d"un dispositif de type Z-pinch.

Le premier type est mis en ceuvre dans les machines Z, dont celle de Sandia® est
le plus grand représentant. Dans ce type d’installation, un plasma a haute température
(>keV) est engendré par une décharge électrique de tres forte intensité. L'effet Z-pinch,
ou striction magnétique, « pince » le plasma sur 1’axe central, ce qui le rend plus conduc-
teur, augmente l'intensité du courant et chauffe le plasma jusqu’a des températures de
plusieurs keV, voire au-dela. Dans la phase de pincement, un rayonnement X a une tem-
pérature de plusieurs centaines d’eV est émis par le plasma de Z-pinch, renforcé par le
rayonnement a quelques dizaines d’eV crée par les parois de la cavité chauffées par
cette source centrale. C’est ’addition des deux rayonnements qui chauffe I’échantillon
et le fait passer a 'état de plasma. Lors de la phase de compression maximale du Z-
pinch, ou stagnation, le rayonnement a une température de plusieurs keV et peut alors
jouer le role de backlighter [56, 102]. Il faut cependant choisir le matériau de maniére a
éviter que des raies d’émission se trouvent dans la fenétre spectrale.

Beaucoup plus utilisé [54, 80], le second dispositif tire parti de la capacité qu’a le
rayonnement laser a concentrer une forte puissance (~ 102 W/cm?) dans un espace
de l'ordre de quelques milliers de 'm® et un intervalle de temps de 1’ordre de la nano-
seconde. La concentration d'un rayonnement de cette intensité sur un échantillon en-
traine la vaporisation instantanée de celui-ci a 1’état de plasma dont la température peut
atteindre plusieurs dizaines d’eV si I'énergie du faisceau laser est suffisante. Le plasma
formé par ablation de 1’échantillon se détend en quelques nanosecondes. Cependant, il
est tres difficile d’obtenir un chauffage homogene en attaque directe, y compris avec un
seul faisceau. En général, I'attaque indirecte permet une distribution plus homogeéne

3Sandia National Laboratory (SNL), Albuquerque, US-NM.
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du rayonnement. Le dispositif expérimental utilisé pour la campagne d’expériences
menées au laboratoire d’utilisation des lasers intenses de 1'Ecole Polytechnique (Palai-
seau, France) en 2008 [54, 55] est schématisé Fig. 9.2. C’est une cavité, dite hohlraum, qui
recoit I'impulsion laser. Des trous de trois cotés permettent le passage des différents
rayonnements. Les parois en or sont vaporisées par le faisceau laser et émettent un
rayonnement proche de celui d"un corps noir. L'échantillon, qui bouche partiellement
I'un des trous, est porté a 1’état de plasma chaud par ce rayonnement thermique.

Heating laser

Nano

Backlighter
X-Ray probe beam
|

=..| Dispersive system Pf"be laser,

Detector / Hohlraum Pico

C C
Spectro X-Ray probe beam 1(v)=I,(v)*exp[-k(v)*p*1],

k(v) : spectral opacity

Fe or Ni or Cu or... p* : areal mass

FIGURE 9.2 — Schéma du dispositif expérimental utilisé lors de la campagne d’expériences 2008
au LULL

Pendant la détente du plasma, les mesures de spectroscopie peuvent avoir lieu.
En spectroscopie de transmission, le backlighter est un rayonnement issu d’un plasma
d’élément lourd chauffé par un laser picoseconde. Ce rayonnement émet généralement
dans une gamme allant de plusieurs centaines d’électron-volt a plusieurs keV. Le rayon-
nement backlighter est perpendiculaire au faisceau laser incident dans la cavité. Il est
déclenché au bout de 1,5 ns apres le début du tir laser [54]. Il est treés important que
I’émission backlighter soit tres breve afin que la variation en temps du plasma soit né-
gligeable pendant la mesure.

La mesure d’une transmission spectrale nécessite deux mesures d’intensité spec-
trale : I'une provenant de la source du backlighter sans traversée du milieu a étudier,
I'autre provenant de la source du backlighter et traversant le milieu. Il faut donc deux
faisceaux séparés ayant méme origine et méme spectre en intensité en 1’absence de
milieu absorbant. La premiére solution est d’utiliser une lame séparatrice, qui sépare
le faisceau backlighter en deux : cette solution est envisageable pour de '’XUV dont
I'énergie est de 1’ordre de 100 eV, mais pas les rayons X durs de I'ordre de 1 keV. La
solution retenue pendant la campagne de 2008 au LULI est de placer 1’échantillon dans
I'axe, n’obstruant que partiellement I’ouverture nécessaire au backlighter.
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Dans ce dernier cas, la solution généralement retenue est, soit de mesurer la sortie
du backlighter, supposée isotrope par rapport a au moins un axe (cas des machines Z),
soit d’utiliser un dispositif de miroirs sphériques rasants afin de dévier les X durs vers
deux spectrographes, et de faire en sorte qu'un des faisceaux réfléchis ne passe pas a
travers le plasma.

La derniere difficulté est de choisir le bon délai de mesure, c.-a-d. l'intervalle de
temps entre le début de I'impulsion laser et le déclenchement du backlighter. Il doit étre
suffisamment tardif pour que I’échantillon soit assez chaud, mais pas trop car, outre le
refroidissement de I’échantillon, sa détente finit, dans le cas du schéma Fig. 9.2 par obs-
truer completement 1’ouverture dont il n’est censé occuper qu'une partie. Le hohlraum
doit étre dimensionné de sorte que le plasma produit sous 1'effet de I'impulsion laser
principale ne fasse pas obstacle a la progression du rayonnement. On peut limiter les
risques en choisissant un matériau de cavité qui ne présente pas de raie dans la fenétre
spectrale de mesure.

9.2 Spectres a résolution moyenne

La plupart des spectres en opacité présentent des résolutions de l'ordre de plusieurs
centaines, ce qui signifie un pouvoir séparateur dans le spectre de 1’ordre de plusieurs
eV. Les spectres que nous présentons ici sont issus d’expériences ot les plasmas sont
crées par des lasers.

9.2.1 Campagne 2008 au LULI

L'installation LULI 2000, a I'Ecole Polytechnique, abrite un laser de puissance. Elle est
beaucoup utilisée pour la spectroscopie plasma, et le code SCORCG a été associé a
I'exploitation des expériences des campagnes 2008 [54, 55, 103] et 2010 [104, 105].

La campagne 2008 était dédiée a 1'opacité de couche L d’éléments de Z voisin de
30, en particulier le fer, le nickel, le cuivre et le germanium. Le premier élément joue
un role central dans le calcul d’opacité en astrophysique, les deux derniers sont envi-
sagés comme ablateurs en FCI. Le saut 2p — 3d chez ces éléments est tres intéressant,
car, aux alentours de 20 eV et en allant du fer au germanium, la couche 3d se remplit
et la séparation spin-orbite devient suffisante pour que les deux sous-faisceaux relati-
vistes montrent une séparation en dépit de 1’élargissement configurationnel, issu de la
multiplicité des états d’ionisation et d’excitation. L'ouverture de 'orbitale 3p doit étre
prise en compte, elle a pour effet notable de « palmer » les structures d’absorption cor-
respondant a chaque degré de charge [55]. La campagne 2010 était dédiée a 1’étude de
'opacité de couche M pour ces eléments, mais les spectres expérimentaux font toujours
l'objet d’intenses discussions [104].

L'un des spectres les plus intéressants produits au cours de la campagne 2008 est
issu d'un tir sur du cuivre avec I'orbitale 3p trés peu ouverte et I'orbitale 3d ouverte a
moitié. Il fait apparaitre trés clairement les sous-structures relativistes des sauts 2p — 3d
et 2p — 4d. Dans le calcul SCORCG dont les résultats sont présentés Fig. 9.3, toutes
les orbitales jusqu’a 4f sont individualisées et 300 supraconfigurations sont calculées.
Toutes les transitions partant de la couche L et arrivant sur les couches M, N et O sont
relaxées.

Le calcul SCORCG confirme dans les grandes lignes ce qui a été observé Chap. 3
avec un modele initial entierement détaillé. L'interaction de sous-configurations relati-
vistes a pour conséquence d’affaiblir la sous-structure d’énergie spectrale la plus éle-
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FIGURE 9.3 — Transmission du cuivre a 16 eV, 4 mg/cm? et avec une masse surfacique de 40
2
ug/cm-.

véet 2p1 /5 — 3d3/ [55, 106, 107, 108]. Trois calculs sont comparés : un calcul SCO, un
calcul hybride SCORCG et un calcul SCORCG dont toutes les supraconfigurations non
triviales ont été retirées. La comparaison Fig. 9.3 montre que la prise en compte des
configurations a électrons de Rydberg — supracouche-chapeau non-vide — ne change
pas le spectre de maniere significative.

Le tir 25, pour lequel une comparaison entre spectres théoriques et expérience est
présentée Fig. 9.4 a donné lieu a une exploitation dans laquelle 1'opacité a été décom-
posée par état de charge. Cette décomposition illustre plusieurs effets du remplissage
de la couche 3d sur le calcul du spectre en opacité, et donc en transmission.

1. Les positions spectrales des structures associées aux différents sauts monoélectro-
niques, autrement dit les énergies moyennes des faisceaux de transition, sont une
fonction croissante de I'ionisation. Cependant, la croissance est plus rapide pour
les transitions 2p — nf avec n > 4 que pour les transitions 2p — 3d. L'explication
a ce phénomene est que l'ionisation correspond au remplissage de la couche 3d,
presque vide dans les plus hauts degrés d’ionisation du cuivre. L'effet d’écran
d’un électron 3d sur un électron n/ est tres faible pour n < 3, partiel pour n = 3 et
presque total (contribution proche de 1) pour les électrons sur les couches n > 4.

2. L’allure des transmissions Fig. 9.5 montre que le calcul d’opacité est presque entie-
rement statistique pour Cu 1V tandis qu’il y a énormément de faisceaux détaillés
dans la transmission de Cu X. La aussi, c’est le remplissage de la sous-couche
3d qui explique la prépondérance de la contribution de I'une ou l’autre des mé-
thodes :

#Ou de longueur d’onde la plus basse Fig. 9.3.
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FIGURE 9.4 — Transmission du cuivre a 20 eV, 4 mg/cm? et avec une masse surfacique de 20
2
ug/cm-.
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FIGURE 9.5 — Transmission du cuivre par état de charge a 20 eV et 4 mg/cm?, en fonction de la
longueur d’onde.
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e détaillée dominante si l’orbitale 3d est plutdt vide, comme avec Cu X, dont
la configuration fondamentale est [Ar] 342 et les configurations excitées ont
une couche 3d pratiquement vide;

e statistique dominante sil’orbitale 3d est remplie a moitié, comme c’est le cas
avec Cu V, dont la configuration fondamentale est [Ar] 3d’, mais les configu-
rations excitées ont plutot 4 a 6 électrons dans la couche 34.

SCORCG nous permet de comparer les distributions ioniques obtenues par un cal-
cul entierement statistique et celles obtenues par un calcul hybride, comme le montre,
sur I'expérience 25, Tab. 9.1. Bien que tres faible, la distribution ionique est faiblement

Charge Probabilité statistique Probabilité hybride

3 0,31 % 0,3 %

4 5,78 % 5,66 %
5 31,28 % 30,91 %
6 47,66 % 47,89 %
7 14,40 % 14,66 %
8 0,56 % 0,57 %
Autres 0,01 % 0,01 %
z* 5,7175 5,7266

TABLE 9.1 - Distributions ioniques obtenues par SCORCG lors d'un calcul 4 16 eV et 5 mg/cm?,
en calcul totalement statistique et en calcul hybride.

influencée par le calcul hybride. Cependant, les états de plus faible charge sont sous-
représentés dans le calcul hybride, tandis que les états de charge élevée sont plus abon-
dants, ce qui a pour effet d’augmenter 1'ionisation moyenne. Ceci est conforme aux
observations faites Fig. 9.5 : les calculs statistiques dominent pour les états les moins
ionisés, tandis que les calculs detaillés dominent pour les états les plus ionisés.

9.2.2 Bromure de sodium sur machine Z

Une expérience a Sandia publiée en 2003 sur un échantillon de bromure de sodium a
permis 1’obtention d"un spectre en transmission dans la fenétre spectrale entre 1400 eV
et 1900 eV, qui correspond a la zone d’excitation de la couche L des ions du brome [102].

On y retrouve des structures similaires a celles présentes dans les éléments de Z un
peu inférieur que nous avons étudiés précédemment. En particulier, le traitement exact
de I'ICR par RCG* donne des résultats probants L'originalité du spectre expérimental,
dans la partie des transitions 2p — 3d, est la présence de digitations®, des petites struc-
tures qui apparaissent dans la transmission spectrale. Le spectre a été diagnostiqué a
50 eV en utilisant les raies de la couche K du sodium, et a 45 eV avec des calculs SCO
[102]. La densité électronique est ne = 2 & 1.10! cm™3 [102], ce qui correspond a la
densité de 0,01 g/cm® que nous adoptons pour nos calculs. A I'aide d’une approche
entierement détaillée avec peu de configurations, une interprétation a 37 eV a été éta-
blie [53], dans les mémes conditions de densité que les autres calculs.

Bien qu’ils reproduisent le spectre expérimental dans les grandes lignes, les spectres
de ces deux premieres interprétations ont des lacunes. Celui de SCO, outre qu'il resti-
tue mal le rapport entre les deux sous-structures de la transition 2p — 3d, montre des

5C’est le meilleur mot que j’ai trouvé pour désigner ces structures qui évoquent des « doigts » d’absorp-
tion.
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structures totalement lisses, avec tres peu de digitations, c.-a-d. de petits trous en trans-
mission. Le spectre de Jin et Yang [53] montre beaucoup plus de variations secondaires
qui semblent bien s’accorder avec les digitations du spectre expérimental, ce qui in-
dique qu’elles ont un sens physique et ne sont pas qu’un bruit de mesure. Mais les
configurations que ces derniers ont selectionnées pour leur calcul d’opacité sont limi-
tées et les structures 2p — 4d ne sont pas situées aux bonnes positions spectrales ni aux
bonnes proportions. De plus, la température de leur calcul spectroscopique est 15 %
plus basse que celle des calculs SCO et des diagnostics de profil de raie [102].

Nous avons entrepris de réinterpréter ce spectre expérimental avec SCORCG, en
mode tout statistique, hybride et DCA, en supprimant toutes les supraconfigurations
non triviales pour le dernier. Comparer les résultats du calcul statistique et ceux du
calcul hybride permet de retrouver l'effet déja connu du traitement de l'interaction de
configuration relativiste. Le nombre de raies par faisceau a été limité a 100 000 dans les
calculs hybrides, sauf un calcul a 800000 raies par faisceau a 39 eV. Pour comparai-
son, un calcul DCA avec 1730 configurations et au plus 800000 raies par faisceau est
présenté pour T = 36 eV. Tous les calculs ont été faits a une densité de 0,01 g/cm?.

Les calculs SCO et SCORCG a 5 températures différentes, de 36 a 48 eV, sont pré-
sents Fig. 9.6. Comme dans les interprétations plus anciennes [53, 102], les structures
principales du spectre expérimental sont plus larges que celles provenant du calcul.
Le spectre DCA avec 1730 configurations présente un rapport entre les deux sous-
structures relativistes plus proche du spectre expérimental que les spectres produits
par SCO et méme celui produit par SCORCG, qui ne prend en compte I'ICR que sur les
faisceaux détaillés. Les digitations du spectre expérimental, en particulier dans le sous-
taisceau 2p3,, — 2ps/, (énergie la plus basse) correspondent avec un décalage d’environ
2 eV acelles des spectres SCO et surtout SCORCG. Le meilleur accord avec 'expérience
correspond a une température de 42 eV.

Les différents spectres en température et la reproduction partielle et complémen-
taire des digitations du spectre expérimental incitent a prendre en compte un gradient
de température dans l'interprétation. De plus, le dispositif expérimental [102] cause
une asymétrie dans le chauffage de I’échantillon, ce qui donne a ces gradients un sens
physique clair. En toute rigueur, les gradients de température nécessitent des calculs
d’opacité puis de transmission pour chaque température envisagée, puis une intégra-
tion sur la plage de température. Mais les spectres ont tendance a varier localement de
maniére linéaire, sur de petits intervalles de température, et un échantillonnage gros-
sier — tous les quelques eV — donne des résultats intéressants. Nous proposons deux
calculs en gradient Fig. 9.7, en utilisant les opacités suivantes :

e la somme des opacités a 36, 42 et 48 eV augmentée de 20%;
e la somme des opacités a 36, 39, 42, 45 et 48 eV augmentée de 25%.

Le spectre expérimental est bien mieux reproduit par les calculs incluant les gradient
que par les calculs a température unique. Toutes les digitations sont bien reproduites
dans les deux sous-structures correspondant a la transition 2p — 3d. Les différentes
structures des transitions 2p — 4¢' sont également bien calquées sur le spectre expé-
rimental, sauf vers 1800 eV oul aucune interprétation n’a été concluante. Mais 1'effet
le plus remarquable, et le plus attendu dans ce genre de calcul, est le « comblement
du trou » entre les deux sous-structures du saut 2p — 3d. Notre approche incluant les
gradients le comble mieux que n'importe quel code de calcul d’opacité a température
unique. Nous comparons Fig. 9.8 la répartition des états de charge aux températures
uniques et avec les deux gradients que nous avons proposés. La distribution ionique
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semble beaucoup plus large que ce que tous les codes d’opacité prévoient, ce qui nous
amene a conclure qu’il y a un gradient de température de moyenne proche de 42 eV
avec une extension de 1’ordre de 6 eV de chaque coté.

9.2.3 Niobium de Perry

Le spectre de niobium issu de I'expérience de Perry est un spectre dont une assez bonne
interprétation a déja été donnée par le code STA [109]. C’est un exemple de spectre qui,
au contraire du précédent, est bien interprété par les approches statistiques [109]. Le
protocole expérimental est assez différent, puisque la transmission est obtenue par com-
paraison de deux intensités transmises dans deux directions perpendiculaires. Placé
dans un hohlraum, 1’échantillon est entouré uniformément d’une couche de matiére
plastique dite CH, ce qui permet d’y conserver une certaine uniformité en évitant des
chocs trop forts a l'intérieur.

Nous avons essayé de le réinterpréter a I'aide de SCORCG, pour savoir si les ac-
cidents constatés dans la partie 2p — n¢’/, ¢’ = s,d du spectre correspondent a des
structures d’absorption détaillées. Interprété a une température de 47 eV et une den-
sité de 17 mg/cm?, le spectre de niobium présente une couche M presque totalement
remplie lors d'un calcul a I'atome moyen, d’ott des faisceaux 2p — 3d tres fortement
séparés par le spin-orbite de l'orbitale 2p et concentrés en une seule énergie, ce qui
explique I'apparence trés piquée et relativement faible de ces faisceaux. Quant aux fais-
ceaux 2p — nt’, ils présentent des structures plus complexes et, a la masse surfacique
de 1,5.10~* g/cm?, ont une transmission spectrale proche de 1/2, ce qui permet les
mesures les plus fiables [54].

1 T | T | T T T T T
0.8 |
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4 i
Z |
S
=04 —
02 Expérience | |
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0 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1
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FIGURE 9.9 — Comparaison du niobium issu de 1’expérience de Perry avec un calcul SCORCG a
47 eV, 17 mg/cm? et avec une masse surfacique de 150ug/cm?.
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Cependant, malgré la relaxation des transitions, Fig. 9.9 montre que les structures
d’absorption 1ié-1ié correspondent mal, sur le spectre, entre calcul théorique et résultat
expérimental. De plus, le calcul SCORCG semble surévaluer la transmission, autrement
dit sous-évaluer la masse surfacique. Cet effet est dii a la présence d’aluminium entou-
rant ’échantillon de niobium dans l'expérience, ainsi qu’au protocole de mesure de
transmission [109]. Dans cette partie du spectre, ’opacité de I’aluminium est continue,
la zone d’excitation de la couche K de l’aluminium se trouvant en-dessous de 2 keV.
C’est sur la transition 2p3,, — 3d5/, que la différence est la plus flagrante, avec un déca-
lage de pres de 10 eV : le minimum est a 2188 eV pour le spectre expérimental, 2179 eV
pour le spectre théorique. Moins visible mais au moins aussi important, le décalage
des structures d’absorption 2p — nd est trés variable, de moins de 5 eV pour les tran-
sitions les plus rouges de 2p — 4d vers 2400 eV a plus de 20 eV pour les transitions les
plus bleues vers 2700 eV. Ces décalages sont inversés par rapport aux sous-faisceaux
2ps3/2 — 3ds ;. Seuls les sous-faisceaux 2pq o — 3d3/», concentrés autour de 2275 eV, sont
a des énergies spectrales quasiment identiques dans le spectre expérimental et le spectre
théorique.

Ce fait nous incite donc a tenter une réinterprétation du spectre expérimental en
appliquant une transformation affine a I'énergie spectrale :

hv — hv® +k (hv —hv°). (9.14)

hv® estle point fixe de la transformation, et est compris dans notre réinterprétation entre
2250 eV et 2400 eV, et k est un coefficient compris entre 0,9 et 1. Les sous-faisceaux de
la transition 2p — 3d ont méme position dans le spectre Fig. 9.10 pour hv°® ~ 2280 eV
et k ~ 0,92. Cependant, les structures d’absorption des transitions 2p — n¢’ sont trop
décalées vers le rouge pour ces valeurs de k et hv°. Cette correspondance est fortement
améliorée pour les transitions 2p — n¢’ sile jeu de valeurs est légérement modifié. C’est
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FIGURE 9.10 — Comparaison du spectre expérimental de niobium obtenu par Perry [109]
avec des spectres théoriques pour lesquels I'énergie spectrale a été légerement transformée.
k=0,92,hv° = 2280 eV a gauche; k = 0,96, hv° = 2360 eV a droite.

le cas pour le spectre transformé avec hv® ~ 2380 eV et k = 0, 95. Cette étude pourrait
étre menée sur d’autres spectres, toutefois 'effet est particulierement important sur ce
spectre expérimental, et a déja été observé avec SCO [27].

Apres correction des décalages par transformation du spectre théorique, des struc-
tures du spectre expérimental se retrouvent dans le spectre hybride, mais pas dans le
spectre statistique, en particulier aux alentours de 2450 eV.
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9.3 Spectres présentant des effets de structure fine

L'intérét de SCORCG réside dans la possibilité qu’il offre de pouvoir détailler des fais-
ceaux de transition, permettant de mettre en évidence des structures liées a la forme
de faisceaux résolus. Trois spectres expérimentaux en particulier sont bien mieux inter-
prétés en calcul détaillé qu’en calcul statistique. Il s’agit de deux spectres d’aluminium
[80, 110] a température modérée et d'un spectre de fer [56] a température élevée.

9.3.1 Aluminium sur HELEN

L’expérience de Davidson [80] sur l'installation laser HELEN a permis 1’obtention d"un
spectre en transmission dans la zone d’excitation de la couche K de I'aluminium, aux
alentours de 1600 eV. Relativement bien interprété par les outils statistiques, le spectre
expérimental présente de nombreuses structures, comme si des faisceaux étaient réso-
lus. Comprise entre 1460 et 1600 eV, la région spectrale correspondant a 1’excitation
1s — 2p est tres riche en structures détaillées. De plus, I'interprétation a l'aide d"un code
détaillé ou hybride est facilitée par une structure électronique simple, qui fait interve-
nir principalement les électrons de la couche 2p. C’est ici le caractere automatique de
SCORCG qui le rend tres performant pour calculer en ligne 1’opacité détaillée de 1’alu-
minium.

Le spectre a été interprété a 40 eV [80]. Cette température a cependant été établie en
négligeant I'interaction avec les électrons libres. En prenant en compte ces effets de den-
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sité, loin d’étre négligeables dans un plasma dont la densité est voisine de 102 g/cm?,
on voit Fig. 9.11 que la température de meilleure correspondance théorie/expérience
est de 37 eV.

Les spectres hybride et expérimental ont une propriété remarquable : leurs zones
de grande absorption sont bien plus séparées que celles du spectre statistique. Cet effet
saisissant trouve son origine dans une caractéristique assez flagrante des faisceaux de
transition de I’aluminium a 40 eV que nous avons observée Fig. 8.3 : ils sont plutot
platykurtiques. Autrement dit, les raies de la plupart des faisceaux se répartissent a
I'intérieur d'un intervalle spectral bien délimité, et a I'extérieur de cet intervalle les
raies sont rares et tres faibles.

L'effet des faisceaux platykurtiques peut étre correctement géré pour un élément
léger comme l"aluminium en effectuant un maximum de calculs DLA. Mais pour des
éléments de Z intermédiaire a la structure atomique plus complexe, ce calcul peut deve-
nir trés fastidieux voire ingérable. Cependant, si 1’on sait calculer les moments d’ordre
3 et 4 des faisceaux de transition par des formalismes statistiques, la distribution de
Pearson I, qui peut modéliser a I'ordre 4 les faisceaux platykurtiques, pourrait amélio-
rer la modélisation statistique des faisceaux de transition dont le calcul détaillé est trop
complexe.

Transmission

Energie (eV)

FIGURE 9.12 — Transmission des états de charge calculée sans pondération par la probabilité.
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9.3.2 Aluminium sur le laser ASTERIX IV

L’expérience de WINHART et EIDMANN [110, 111] sur le laser ASTERIX IVé a produit
un spectre en transmission dans la région d’excitation de la couche L de I’aluminium,
aux alentours de 100 eV. Le laser a déposé 200 J en 0,4 ns a une longueur d’onde de
400 nm. ntre 18 et 22 eV. L'expérience a été comparée a des spectres théoriques issus
de calculs sur OPAL [112] puis SCO [27] a une température de 22 eV et une densité de
10 mg/cm?.

Nous avons choisi de réinterpréter ce spectre avec SCORCG, car le spectre présente
des structures d’absorption que les approches statistiques ne peuvent pas restituer.
Dans nos calculs, la densité est de 10 mg/cm?, mais la température varie e Etrange-
ment, comme le montrent les spectres en transmission Fig. 9.13, le spectre théorique a
une température de 20 eV s’accorde bien moins avec le spectre expérimental que les
spectres calculés a 18 et 22 eV. Le meilleur accord est obtenu a une température de
22 eV.

La transmission par états de charge tracée Fig. 9.12 montre que c’est I'aluminium io-
nisé 4 fois (V sur le graphique) qui explique pour I’essentiel la forme des structures aux
alentours de 96 eV et 116 eV. Largement dominant a 18 eV, I'état d’ionisation V est mis
en minorité par 1ion VI, qui cependant présente deux structures autour de 116 eV qui
renforcent celles issues de la contribution de 1’état d’ionisation V. La transmission ion
par ion révele l'effet de 'ouverture de 'orbitale 2p a partir de 1'ion V. Cette ouverture
rend le spectre plus complexe, et décale la zone d’excitation vers le bleu, a cause de la
disparition des électrons de l'orbitale 2p dont l'effet d’écran sur les autres électrons 2p
est bien plus important que celui des électrons 3s.

9.3.3 Fer sur machine Z

Un spectre de fer a haute température et d’excellente qualité a été produit a 1’aide de
la machine Z a Sandia National Laboratories [56]. Il présente des structures que seules
des approches détaillées sont capables de restituer correctement. Le degré élevé d’io-
nisation du fer Z* ~ 16 fait que les configurations sont plus simples qu’a température
plus basse : la couche 3d ne contient que des électrons excités.

Nous proposons, a la densité de 0,058 g/ cm3, des interprétations a 150 eV, 155 eV
et 160 eV La masse surfacique, pour tous les calculs en transmission, est de 20 pg/cm?.
SCORCG reproduit tres bien Fig. 9.14 I’ensemble des structures d’absorption du spectre
expérimental, mais a des températures variables selon la structure envisagée. Ainsi,
I’absorption entre 11,2 et 12,2 A est trés bien reproduite a 150 eV, ainsi que celle entre
14,7 et 15, 4A. Entre 13,4 et 14,3 A, la transmission est mieux reproduite a 155 eV, tandis
que la structure d’absorption autour de 13 A est mieux reproduite a une température
de 160 eV. Vers 14,5 A, un trou en absorption est mieux reproduit a 160 eV, tandis que
la structure autour de 12,5 A n’est reproduite par aucun des calculs.

Néanmoins, une modification de la distribution ionique a 150 eV permet d’obtenir
un accord bien meilleur avec I'expérience, ce que montre le spectre de Fig. 9.15.

6 Max-Planck-Institut fiir Quantenoptik, Garching, Allemagne.
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CONCLUSION

Le but de cette these a été de développer une nouvelle approche du calcul des pro-
priétés radiatives des plasmas chauds en tenant compte de 1’environnement plasma.
Le modeéle que nous avons développé permet le calcul des spectres de photoabsorp-
tion en associant, au sein d'un méme formalisme, méthodes détaillées et statistiques
de spectres de raies dans le plasma a 1’équilibre thermodynamique local. Apreés avoir
démontré le bien-fondé théorique et la faisabilité pratique de ce modele, nous 1’avons
mis en ceuvre dans le code de calcul appelé SCORCG. Dans ce modele, les fonctions
d’onde utilisées pour le calcul de toutes les transitions, y compris détaillées, prennent
en compte l'effet de I’environnement plasma.

Un des grands problemes auxquels nous avons été confrontés pendant la these a
été d’assurer la cohérence thermodynamique entre les objets traités avec des méthodes
détaillées et ceux traités avec des méthodes statistiques. En effet, selon la finesse avec
laquelle le plasma et les espéces qu’il contient sont décrits, les fonctions de partition
des configurations sont altérées, tout comme les quantités qui en découlent comme les
probabilités des especes présentes dans le plasma. Un arbitrage a donc été nécessaire
pour garantir un maximum de cohérence dans les calculs.

Une fois développé, notre modele hybride a été utilisé, d"une part pour confron-
tation a des spectres expérimentaux déja interprétés par d’autres approches du calcul
d’opacité, d’autre part pour interprétation de spectres d’absorption obtenus par des
équipes d’expérimentateurs avec lesquelles nous collaborons. Les spectres théoriques
obtenus montrent un meilleur accord avec les résultats expérimentaux que les inter-
prétations faites avec d’autres modeles qui n’effectuent que des calculs statistiques, et
sont capables d’effectuer des calculs difficilement accessibles aux modeles entiérement
détaillés. Par rapport aux approches détaillées, un des intéréts de I’approche hybride
est d’apporter une vérification de la sélection des configurations pertinentes, et d’as-
surer une prise en charge de maniere globale des faisceaux trop complexes pour étre
détaillés. Par rapport aux approches statistiques, le calcul hybride est capable de révé-
ler 'existence de structures d’absorption que ces derniéres ne peuvent pas décrire et,
par exemple, d’étudier 'interaction de sous-configurations relativistes.

SCORCG est plus qu'un outil de calcul d’opacité a 'équilibre thermodynamique
local assurant un passage progressif entre deux approches complémentaires. La nou-
veauté du probleme abordé, en particulier la gestion de calculs détaillés massifs et du
grand nombre de raies qui en est issu, fait de ce code un véritable « laboratoire numé-
rique » pour vérifier la modélisation des spectres de plasmas complexes. Nous avons
établi une condition suffisante de coalescence des faisceaux de transition dans le mo-
dele d’élargissement de raies que nous avons utilisé ainsi que des formules d’estimation
de leur complexité. L’amélioration des approches statistiques envisagée permettra de
remédier au probleme des différentes formes de faisceaux pas forcément bien restitués
par des approches statistiques fondées sur le calcul de moyenne et de variance.

Cependant, notre modele de calcul peut encore étre amélioré sur plusieurs points.
L'interaction des sous-configurations relativistes appartenant a une configuration non-
relativiste est prise en compte, mais l'interaction générale de configurations n’est pas
incluse. Cette derniere peut avoir un effet important sur 1'opacité des plasmas, par
exemple dans des applications astrophysiques. Une autre amélioration de la modéli-
sation des faisceaux de transition serait de prendre en compte les moments d’ordre
supérieur a 2 dans les approches statistiques, notamment I’asymétrie et le kurtosis. La
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modélisation du spectre lié-libre reste pour l'instant statistique, mais peut étre amélio-
rée par des calculs en partie détaillés. La physique des profils de raie a été abordée
partiellement dans la these. Nous faisons 1'hypothese que les profils de raies sont des
fonctions de Voigt et identiques pour chaque raie d’'un méme faisceau de transition.
L’effet des profils de raies sur des spectres non-résolus est souvent faible, et des ap-
proches trés simplifiées de calcul de 1’élargissmeent des raies donnent des résultats
satisfaisants. Cependant, dans le cas de spectres tres résolus, la modélisation des pro-
tils de raies nécessite des formules plus élaborées que les celles utilisées pour l'instant
dans SCORCG.
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