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Etoile dont les neuf branches Neeud gordien qu’un laser tranche

Pointent vers chaque chapitre, Net, non sans bavure arbitre
Trois par trois regroupées Une question trop ardue
En triangles imbriquées, Pour étre résolue

Avec force complétude,

Tant la variété des formes
Ne peut souffrir d’uniforme,
Et simple approche d’étude,

A ceux qui t'auront lue Simplifiée par tes idées,
Montre la voie; résolue, A peine échevelée,
Rayonne de ton éclat. Tellement moins évidée,
L'opacité des plasmas, Bien mieux sera calculée.
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INTRODUCTION

Ce manuscrit de these présente les résultats de trois années de recherches effectuées au
centre CEA /DIF de Bruyeres-le-Chatel. Ce travail a consisté a concevoir, développer et
exploiter une approche hybride du calcul des propriétés radiatives des plasmas chauds,
associant un code d’opacité statistique et un outil de calcul de structure atomique fine.
Cette approche souléve des problemes liés a la thermodynamique des plasmas, a la
physique atomique et a la modélisation des transitions atomiques associées aux pro-
cessus radiatifs dans les plasmas. Caractérisées par 'opacité — section efficace d’absorp-
tion par unité de masse — les propriétés radiatives des plasmas chauds déterminent la
quantité d’énergie transportée par rayonnement dans les plasmas denses rencontrés en
astrophysique et en fusion par confinement inertiel (FCI). La mise en ceuvre de cette
approche s’est faite a travers un nouveau code hybride, appelé SCORCG, qui associe le
code de calcul d’opacité SCO et le code de structure atomique RCG de COWAN.

Contexte

Le calcul des propriétés radiatives de la matiere a 1’état de plasma a beaucoup intéressé
les astrophysiciens a partir des années 1930, car les intérieurs d’étoiles sont des plasmas
chauds et denses. Pour arriver a modéliser la structure et I’évolution stellaires, 1'équa-
tion d’état et la quantité d’énergie transportée par rayonnement sont nécessaires. De
maniere plus générale, opacité et équation d’état sont importantes dans la modélisation
de I'hydrodynamique radiative des plasmas chauds de laboratoire pour les expériences
de FCI'.

Chacun des deux problémes, équation d’état et transport de rayonnement, fait 1’ob-
jet d’une recherche active depuis cette époque, car les enjeux associés croissent avec les
moyens a disposition pour étudier la matiere dans des conditions difficiles a réaliser en
laboratoire. D'une part, les applications des plasmas chauds se sont multipliées. La FCI,
la réalisation de sources X et l'interprétation des expériences de spectroscopie dans les
domaines X et ultraviolet permettent le développement de 1'astrophysique de laboratoire,
qui a pour objet la mise a I’échelle, la production et I'étude de plasmas chauds dans les
conditions accessibles aux expérimentateurs. D’autre part, l’essor tres rapide de 1'in-
formatique et les capacités croissantes de calcul permettent de prendre en compte une
physique de plus en plus complexe.

Cette thése se concentre sur le volet théorie de la modélisation de 'opacité des plas-
mas chauds de corps purs a 'équilibre thermodynamique local. Le rayonnement in-
teragit avec la matiere a travers des processus impliquant ions, électrons libres et pho-
tons. Complexe, la modélisation de ces processus fait 1’objet d"un certain nombre d’ap-
proximations. Parmi celles-ci, les différents types de processus radiatifs, selon qu’ils
concernent des électrons libres ou liés, sont traités séparément. Pour simplifier les cal-
culs, les nombreux états dans lesquels peuvent se trouver les différents ions du plasma
sont regroupés dans des configurations, voire des supraconfigurations, en négligeant
une partie des interactions entre elles. A la fin du XX siecle, I'amélioration des capaci-
tés de calcul des ordinateurs a permis de développer des modéles de calcul d’opacité
de plus en plus performants, mais suivant deux filieres.

Fusion par confinement inertiel.



Qualifiée de détaillée, la premiere filiere est fondée sur le calcul d’'un maximum
d’états des ions présents dans le plasma et de toutes les transitions entre ceux-ci. Elle
permet des calculs d’opacité résolus en raies, mais n’est efficace que pour les éléments
légers a la structure atomique relativement simple. Pour des éléments plus lourds, y
compris les métaux de transition légers comme le fer, un calcul détaillé et exhaustif est
extrémement cotiteux en ressources informatiques et rarement nécessaire. Les raies en
trés grand nombre forment des structures d’absorption non-résolues, ot elles ne sont
pas toujours séparables les unes des autres. Parmi les codes de calcul détaillé d’opacité
on peut citer OPAL, HULLAC, FAC, OPAS, ATOMIC, PrismSPECT. .. Dans cette thése,
nous avons retenu le code de structure atomique RCG de COWAN pour des raisons de
physique atomique similaire a celle de SCO, d’efficacité et de flexibilité.

La seconde filiere, statistique, repose sur le constat que les structures d’absorption
peuvent étre approchées par des calculs exploitant les propriétés statistiques des transi-
tions. A différents degrés de raffinement, les méthodes statistiques permettent de traiter
un trés grand nombre de transitions en un temps tres réduit par rapport a ce qu'une ap-
proche détaillée permet. Cependant, le traitement statistique des transitions radiatives,
s’il a permis d’accéder aux propriétés radiatives des plasmas d’élements moins légers
comme le fer ou le brome, est incapable de décrire des structures d’absorption trop ré-
solues. Parmi les nombreux outils de calcul statistique d’opacité, celui que nous avons
retenu est SCO, développé au CEA et confronté avec succes a de nombreux résultats
expérimentaux.

Dans cette these, nous proposons de développer et exploiter un modele hybride de
calcul d’opacité ab initio qui associe les deux types d’approches évoquées plus haut.
L’originalité de ce modele est le calcul in situ de 1’opacité en prenant en compte 1'effet
de I'environnement du plasma sur les fonctions d’onde, y compris dans les calculs dé-
taillés. II a cependant fallu résoudre des problémes physiques et numériques dans la
conception et I’exploitation de ce code, problemes auxquels nous nous sommes effor-
cés d’apporter une réponse, voire une mise en ceuvre dans la thése. Le code de calcul
obtenu, SCORCG, a déja servi a interpréter des expériences de spectroscopie, dont cer-
taines sont présentées a la fin de ce manuscrit, et a valider certaines approximations
faites dans les calculs d’opacité statistiques ou détaillés.

Guide de lecture

J’ai choisi de rédiger la these en trois parties de trois chapitres chacune. Chaque partie
correspond, par coincidence plus que par choix, a environ une année de travail. La pre-
miere partie correspond a l'élaboration du premier modele de calcul détaillé d’opacité
lié-lié utilisant les codes de COWAN de manieére intensive, dont les premiers résultats
sont arrivés au printemps 2009 et ont commencé a étre présentés I’”automne suivant a
I'occasion des Doctoriales. La deuxiéme partie a pour objet le couplage de SCO avec
RCG qui a été mis en place au printemps 2010 et dont les résultats ont été beaucoup
plus diffusés, non seulement a ’'occasion de mes présentations, mais aussi et peut-étre
plus dans les publications des équipes de théoriciens et d’expérimentateurs avec les-
quels nous collaborons. Dans la troisiéme partie, différentes pistes d’amélioration du
calcul d’opacité hybride sont envisagées, puis des expériences de spectroscopie sont
interprétées, a I’aide de notre outil capable d’effectuer des calculs intensifs exploitant
au maximum les capacités de SCO et RCG.

Bien que la these soit rédigée pour une lecture dans 1’ordre des chapitres, ce qui va
suivre indique en quoi consiste chacun d’eux, et ce qu’on peut s’attendre a y trouver



pour un acces plus rapide aux informations. Les quatre premiers chapitres consistent
en une introduction a la théorie et aux concepts utilisés dans ’approche hybride. Les
chapitres 5 et 6 forment véritablement le coeur de la these, car c’est 1a qu’est présentée
I’approche hybride du calcul d’opacité, ses possibilités, ses apports et ses limites. Les
trois derniers chapitres présentent différents aspects d’utilisation et d’amélioration du
code SCORCG.

Introduction a la these, le premier chapitre rappelle les fondements de la physique
du calcul d’opacité des plasmas chauds. Le deuxiéme chapitre présente différentes ap-
proches du calcul de la structure atomique et introduit la notion de configuration. Une
méthode originale de calcul du nombre de niveaux dans une configuration y est no-
tamment présentée. Le troisiéme chapitre introduit la notion de transition atomique,
aborde le probleme du calcul des profils de transitions et questionne le profil de Voigt.
Un premier modele combinant approches détaillée et statistique du calcul d’opacité
est proposé a la fin de ce chapitre. Les transitions lié-lié y sont entierement calculées
par le code RCG. Le quatrieme chapitre introduit les méthodes statistiques de calcul
d’opacité, a I'atome moyen, au niveau des configurations et des supraconfigurations.

La théorie introduite, les codes de calcul SCO et SCORCG sont présentés au cin-
quieme chapitre, dans lequel 1’aspect numérique du calcul hybride d’opacité est déve-
loppé. Les problemes physiques et numériques posés par 'approche hybride font 1’ob-
jet du sixiéme chapitre, qui conclut par une revue des approximations utilisées dans le
modele développé.

Opérationnel, le code SCORCG peut étre amélioré selon deux axes principaux. Le
septieme chapitre porte sur I'évaluation de la complexité du calcul d’opacité, au niveau
d'un faisceau de transition et de I'excitation des configurations par la température, la
gestion du treés grand nombre de transitions détaillées et leur résolution lorsque les
faisceaux de transition sont élargis par les processus physiques. Le huitieme chapitre
a pour objet I'amélioration des approches statistiques utilisées dans les calculs, en affi-
nant la modélisation statistique des faisceaux. Une amélioration peut étre obtenue par
prise en compte de l'effet de la faible température sur la description statistique des
faisceaux de transition ou par les moments d’ordre supérieur.

Le dernier chapitre passe en revue une grande partie des problemes abordés dans
la these dans le contexte d"une confrontation de notre modele avec des résultats expé-
rimentaux.
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OPACITE DES PLASMAS

CHAUDS ETDENSES A L'E. T. L.

Dans les plasmas chauds et denses, de nombreux processus physiques qui impliquent
les ions, les électrons et le rayonnement, ont lieu. Ces processus sont a 1’origine de la
composition et de I'opacité spectrale du plasma. Ce chapitre est consacré aux processus
physiques qui jouent un role dans notre approche du calcul d’opacité dans les plasmas
chauds, ainsi que dans l'interprétation d’expériences.

1.1 Physique des plasmas chauds

Apres avoir introduit les concepts généraux sur 1’état du plasma, nous abordons le
probléme de I’équation d’état, pour finir sur les processus en jeu dans un plasma chaud.
Pour alléger le texte, certaines notions ne sont pas définies immédiatement lors de leur
apparition.

1.1.1 Généralités sur les plasmas

Le plasma est un état de la matiere, trés rare sur Terre mais de loin le plus abondant dans
I"'Univers. A l’état de plasma, la matiere est composée non pas d’atomes et de molécules
neutres, mais de particules chargées :

e des électrons libres, de charge —e, ou1 e est la charge élémentaire (unités CGS), et
auxquels I'indice roman e fait référence dans les quantités qui les concernent;

e desions!, de charge positive +Qe, ot1 Q est la charge de l'ion, et auxquels I'indice
roman i fait référence;

e des photons, chacun caractérisés par leur énergie hv, constituant tous ensemble le
rayonnement auquel 'indice roman r fait quelquefois référence.

Les ions contiennent eux-mémes un noyau atomique de charge +Z entouré de N =
Z — Q électrons liés. Un plasma contient plusieurs états de charge Q, dont I'abondance

!Nous faisons abstraction du fait que plusieurs ions peuvent former des quasi-molécules [1].

7
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peut étre calculée comme nous le verrons par la suite. Caractéristique de I'état plasma,
l'ionisation des atomes neutres peut étre engendrée par la température et la pression.
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FIGURE 1.1 — Les différents types de plasmas en fonction de la température et de la densité.
La zone rouge correspond a la dégénérescence du gaz d’électrons, la zone verte au couplage
ionique. La zone bleue correspond approximativement au domaine d’étude de la thése.

L’état plasma correspond a des températures et des densités tres variées, de condi-
tions rencontrées sur Terre a des états qu'on ne rencontre plus dans I'Univers actuel
depuis le Big Bang [2], bien au-dela des limites latérales et supérieure de Fig. 1.1.

La densité d"un plasma peut prendre des valeurs trés variées. Les plasmas interstel-
laires, avec quelques atomes ionisés? par centimetre-cube, sont 10'° fois moins denses
que l'air a la pression du niveau de la mer, ou 1022 fois moins denses que l'eau li-
quide. Les plasmas de tokamaks sont eux aussi raréfiés, avec des densités de I'ordre de
10" cm 3. Les intérieurs stellaires, entre la photosphere visible et le coeur si¢ge de réac-
tions thermonucléaires, correspondent au domaine sur lequel nous allons travailler. La
température y varie entre moins de 10° K et un peu plus de 107 K, la densité entre 10~°
et 10 g/cm?, et le transport de rayonnement y est en concurrence avec la convection
pour le transfert d’énergie du coeur vers la surface [3, 4]. On retrouve de telles densités
lors d’expériences durant lesquelles un échantillon est soumis a une brusque décharge
d’énergie sous la forme de rayonnement bref et trés intense.

Mais la densité des plasmas peut étre tres supérieure a la celle du solide. Au centre
du Soleil, elle dépasse 100 g/cm?® ou 10% ions par centimetre-cube. Dans les étoiles

2Méme s'il est généralement convenu que 1’atome se référe a une entité électriquement neutre et 1'ion
une entité chargée, le mot atome sera utilisé quelque soit la charge quand il sera question de structure
atomique.
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en fin de vie et les naines blanches, la densité du plasma approche les 10* ions par
centimetre-cube et la matiere, qualifiée de dégénérée, a un comportement particulier.

1.1.2 Grandeurs physiques et extension du domaine d’étude

L’équilibre thermodynamique caractérise 1’état limite qu’atteint un plasma laissé au repos
suffisamment longtemps pour que plusieurs équilibres se réalisent :

e équilibre thermique : quand la distribution d’énergie est uniforme dans le plasma,
la température du plasma peut étre définie;

e équilibre mécanique : quand toutes les parties du plasma sont immobiles les unes
par rapport aux autres, la pression du plasma peut étre définie ;

e équilibre chimique : quand les différentes espéces présentes — ici des ions — sont
en abondance uniforme dans le plasma, le potentiel chimique du plasma peut étre
défini;

e équilibre radiatif : associé a I'équilibre thermique, il signifie que le rayonnement
émis par le plasma est compensé par le rayonnement recu du milieu extérieur.

Les grandeurs ci-dessus, température, pression et potentiel chimique, sont qualifiées
d’intensives. La température est proportionnelle a la moyenne de I’énergie cinétique des
particules dans le plasma. Elle est notée T et s’exprime en degrés Kelvin, mais dans la
thése, comme dans presque tous les ouvrages de physique des plasmas, I'électron-volt,
unité d’énergie, est bien plus utilisée. La grandeur considérée, 1'énergie thermique kyT,
est le produit de la température par la constante de Boltzmann

kg = 1,38110 1% erg/K = eV/K, (1.1)

1
11605

d’ou1 I’équivalence connue :
leV < 11605 K. (1.2)

Tres souvent, plusieurs températures interviennent en physique des plasmas, en parti-
culier des que I’évolution en temps est trés rapide. Ainsi, il est fréquent de distinguer la
température ionique T; de la température électronique T, et de la température radiative
T:.

L'autre quantité de base est la densité massique p, exprimée en grammes par centi-
metre-cube. La densité massique est égale a la masse totale de la matiere présente dans
un volume donné du plasma. Cependant, une autre densité, celle du nombre d’entités
d’une espéce X donnée dans un volume ny, est fréquemment utilisée dans la littérature
et dans cette thése. Lorsqu’il s’agit de la densité électronique, en général les électrons
libres, elle est notée n.. Lorsqu’il s’agit de la densité ionique, elle est notée n;. Ces deux
derniéres quantités s’expriment en nombre d’entités par centimétre-cube, ou cm 3. Bien
que contenant des particules chargées, le plasma est électriquement neutre dans des vo-
lumes contenant plusieurs ions, et méme, comme nous verrons plus loin, dans I'espace
contenant un seul ion. Le nombre d’électrons libres est donc rigoureusement égal au
nombre de charges positives portées par I'ensemble des ions. L'ionisation moyenne,
notée Z* ou Q, peut étre vue :

e soit comme le nombre moyen d’électrons libres par ion;
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e soit comme le nombre moyen de charges porté par chaque ion, dit aussi charge
moyenne.

Ces trois densités sont reliées entre elles par la masse atomique My = NAX' quasi-
ment égale a la masse nucléaire et donc a la masse des ions, ainsi que par 1'ionisation
moyenne Z*. La conversion de I'une a l'autre est aisée lorsque le plasma est un corps
pur, ce qui est supposé tout au long de la these :

ne = Z*ny (1.3a)
_ Na
Z*N,

L’ionisation d’un ion est un nombre entier, et plusieurs états de charge coexistent au
sein d"'un méme plasma. Chaque état de charge contient lui-méme une multitude d’états
d’excitation, comme nous le verrons Chap. 2 et 3.

Une troisieme quantité, la pression P, est reliée a la température et a la densité par
I’équation d’état. D’expression complexe dés que le plasma n’est pas considéré comme
idéal (respecte I'équation (1.4)), son calcul requiert une modélisation de l'interaction
entre les ions. Les effets de la pression ne sont pas 1'objet de la these. Enfin, une der-
niere grandeur dont il sera fait un usage tres limité dans la these est le potentiel chimique
. Cette grandeur intensive intervient dans le formalisme grand-canonique, qui sera dé-
laissé dans la these au profit du formalisme canonique. Nous verrons Sec. 1.2.3 que des
formules mettent en relation les états de charge permettant de travailler en formalisme
canonique.

Notre modele est principalement destiné au calcul des propriétés radiatives des
plasmas dont la température est de I'ordre de quelques électrons-volts (désormais écrits
eV), quelques dizaines de milliers de degrés Kelvin, a plusieurs centaines d’eV, c.-a-d.
plusieurs millions de degrés Kelvin. La densité des plasmas que nous étudions, quant
aelle, varie d’environ 10~ g/ cm?® 4 la densité du solide, de 'ordre de 1 a4 10 g/ cm?. Im-
précises, ces limites nous sont imposées par différentes approximations précisées plus
bas.

A la fois évidente et tres complexe, la limite inférieure en température est liée a la
présence d’espéces autres que des ions atomiques. A des températures de 'ordre de
quelques dizaines de milliers de Kelvin, les atomes neutres sont abondants et, pour
certains éléments, tendent a former des molécules, a la structure électronique bien
plus complexe que des atomes ou des ions atomiques [5]. Cependant, et a notre avan-
tage, l'effet de la température sur la forme du spectre en opacité reste tres limité pour
des températures de l'ordre de quelques dizaines d’électron-volts. Nous examinons le
probléme de la basse température — ce qui signifie quelques eV dans notre modele —
Chap. 8. Aucune expérience de spectroscopie n’a a ce jour permis de mettre en évi-
dence 'effet de la basse température sur 1'opacité, en-dehors de 1’abondance des états
de charge.

A haute température — plus d’un keV ou 107 K - I'approche que nous développons
perd de son intérét. D"une part 1'essentiel de 1’absorption du plasma est due aux élec-
trons libres, car les ions ont été dépouillés d'une grande partie de leurs électrons. De
plus, les processus physiques tendent a élargir les raies a haute température, ce qui
limite I'intérét de calculs détaillés qui font 1'intérét du modele sur lequel cette these
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porte. De ce fait, envisager des calculs a plus de quelques centaines d’eV a un intérét
trés limité pour des éléments de Z faible a modéré.

La limite inférieure en densité provient du fait que, a basse densité (107> g/cm? et
moins), les processus de thermalisation, ou égalisation des températures, sont tellement
ralentis que 1’équilibre thermodynamique, méme local, est difficile a atteindre.

La limite supérieure en densité se place aux environs de la densité du solide, bien
qu’'une température élevée (de I'ordre du keV) élargisse le domaine en densité dans
lequel le plasma a un comportement idéal. La forte densité a pour conséquence un
accroissement important des collisions entre ions et avec les électrons libres, et toutes
les micro-fluctuations du potentiel ont pour conséquences d’élargir des raies spectrales,
d’ou des faisceaux non-résolus. De plus, la prise en compte de la pression pose des
problemes dans le calcul de la structure atomique.

1.1.3 Couplage entre ions

Aux densités o1 on travaille, les plasmas chauds peuvent étre considérés comme idéaux
en premiere approximation. Cela signifie que leur comportement est analogue a celui
d'un gaz parfait, car les ions interagissent trés peu entre eux. Alors 1'équation d’état,
qui relie la pression P a la densité ionique 7; et a la température kg T, s’écrit :

P = nikgT, (1.4)

L’interaction entre les ions se traduit par un potentiel électrostatique dont la modélisa-
tion est tres complexe.

Dans un plasma, le volume moyen d’un ion est I'inverse de la densité ionique ;. La
sphere ionique est la sphere ayant ce volume moyen, et le rayon ionique moyen® R; est :

3 1/3
R = <4m> . (15)

Ce rayon moyen est la moitié de la distance moyenne entre deux ions.
Dans un plasma dense, deux tendances sont en compétition : d"une part les ions et
les électrons ont tendance a se mouvoir librement avec une énergie cinétique moyenne

par définition égale a k; T, d’autre part I'énergie moyenne d’interaction entre deux ions
t Z*ZEZ
R;

de charge moyenne Z* vau
ces deux moyennes :

. La constante de couplage ion-ion I est le rapport de

Z*zeZ
Rikg T

(1.6)

SiI' < 1, I'énergie cinétique des ions I'emporte largement sur 1’énergie d’interac-
tion, et le plasma peut étre considéré comme idéal. Les ions se déplacent en interagis-
sant tres peu les uns sur les autres, en-dehors des collisions. Si I' > 1, I’énergie d’inter-
action entre les ions est prépondérante, et les ions sont fortement contraints dans leurs
mouvements et leurs positions relatives. A 'extréme, des études ont montré qu’au-dela
deI = 172, le plasma est un solide ionique [6].

3Appelé rayon de Wigner-Seitz dans la littérature.
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1.2 Rayonnement, opacité, équilibre thermodynamique local

Nous avons vu que, dans un plasma, le rayonnement interagit avec les électrons liés
aux ions et les électrons libres au travers de différents processus. Lorsque 1’ensemble
satisfait certaines hypotheses, 1’opacité prend une forme que nous allons spécifier.

1.2.1 Processus atomiques dans les plasmas chauds

L’interaction entre le rayonnement, les ions et les électrons se fait au travers de diffé-
rents processus d’excitation, ionisation et diffusion. Notre énumération se limite aux
processus qui ont une influence sur la population des différents états dans lesquels
peuvent se trouver les ions, ainsi que les principaux processus conduisant a 1’émission
ou l'absorption de photons. L'espéce est notée A" ot Q est son degré d’ionisation et
m un des nombreux états d’excitation de I'ion dont I'énergie Eg ,, sera définie plus pré-
cisément Chap. 2. hv est I’énergie d’un photon émis ou absorbé dans les processus. Il
convient, avant d’évoquer ces processus, de préciser la nature physique des états que
peuvent prendre les électrons dans le plasma.

Etats liés et états libres dans les systémes quantiques

Porteur d’une charge positive, un ion est un puits de potentiel pour les électrons, char-
gés négativement. La résolution de 1’équation de Schrodinger pour un électron dans le
potentiel V de I'ion donne deux types de solutions sous forme de fonctions d’onde :

e des états liés d’extension spatiale limitée, formant un ensemble fini ou au plus
dénombrable de solutions avec des énergies discrétes ;

e des états libres, qui forment un ensemble continu de solutions s’étendant a 1"infini
dans l'espace, et dont les énergies sont continues.

L’ensemble des états libres est souvent appelé continuum. Dans notre approche, un élec-
tron est soit lié¢ & un ion, soit libre dans le continuum.

Bremsstrahlung

La Bremsstrahlung, dite aussi rayonnement continu de freinage, est le processus par lequel
un électron libre en interaction avec un ion rayonne un photon d’énergie hv lorsqu’il
est accéléré. Le processus inverse, dit Bremsstrahlung inverse, contribue en quasi-totalité
a l’opacité libre-libre. L'équation de ce processus s’écrit :

e =e +hv.

Nous expliciterons une formule de calcul de la section efficace du processus inverse,
qui absorbe des photons et contribue a I'opacité.

Photoionisation et recombinaison radiative

La photoionisation est le processus par lequel un photon « arrache » un électron a un
ion, en faisant passer un de ses électrons d’un état lié dans l'ion a un état libre. Le
processus inverse est appelé recombinaison radiative : 'interaction entre un électron et



1.2. RAYONNEMENT, OPACITE ET E.T L. 13

un ion produit un photon d’énergie hv apres s’étre recombiné a un ion. L'équation de
ce processus s’écrit :

ARTIE o= o A9+ gy, (1.7)

En plus de contribuer a ’absorption pour le processus inverse, les deux processus par-
ticipent a I'’échange entre les électrons libres et les électrons liés, et de ce fait influencent
I’abondance des différents états de charge. L'énergie d’un photon ionisant un atome
est au moins égale a 'énergie d’ionisation de I’atome ionisé, c.-a-d. I'énergie nécessaire
pour faire passer 1’électron dans le continuum. Inversement, un électron se recombinant
a un ion provoque I’émission d’un photon dont I'énergie est au moins égale a I'énergie
d’ionisation de I’état lié final de cet électron.

Photoexcitation et désexcitation radiative

Une photoexcitation est le changement d’état d"un électron lié vers un état lié d’énergie
plus élevée sous 'effet de l'interaction avec un photon. Le processus inverse est nommé
désexcitation radiative. L’électron restant dans le méme ion, on peut également considé-
rer que l'excitation concerne 1'ion tout entier, qui passe effectivement de 1'état ASt a
I’état excité Agf . Ce point de vue est d’ailleurs plus juste car, dans 1'ion, le potentiel
ionique dépend de I'ensemble des états liés occupés par les électrons. La photoexcitation
est ’excitation causé par un photon d’énergie hv. L'équation du processus s’écrit :

AST +hy = ASF (1.8)

En plus de contribuer a I’absorption pour I’excitation et a 1'émission pour la désexci-
tation, ces deux processus participent a la population des états plus ou moins excités
des états de charge. La photoexcitation requiert que 1'énergie du photon soit égale a la
différence d’énergie entre les niveaux initial et final de 1’électron, ou, du point de vue
de l'ion, entre I'énergie de 'ion dans 1’état A%f et I'ion dans 1’état Ag,+ De méme, la
désexcitation se traduit par I’émission d'un photon dont 1’énergie est égale a la diffé-
rence d’énergie entre le niveau excité et le niveau plus profond.

Processus impliquant des électrons

Une autre famille de processus joue un réle déterminant dans la population des dif-
férentes especes du plasma : les processus impliquant des électrons. Néanmoins, leur
connaissance approfondie n’est pas nécessaire dans le cadre de notre travail, nous ex-
pliquerons plus loin pourquoi.

On distingue trois types de processus collisionnels, cités ici avec leurs inverses :

1. Lionisation par impact électronique et la recombinaison a trois corps, d’équation
AT+ =2 ARV Lo e, (1.9)
Le taux* de recombinaison a trois corps peut s’écrire [7] :

Q41 - Q) =R¥(Q+1— Q) nywm: 12, (1.10)

#Un taux est homoggne a une fréquence. C’est I'inverse du temps caractéristique d’un processus.
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le premier facteur étant tres peu dépendant de la densité. De ce fait, la recom-
binaison a trois corps est fortement dépendante de la densité du plasma, et est
prépondérante dans les plasmas denses.

2. L'excitation et la désexcitation par impact électronique, d’équation
AST e = AQ e (1.11)
3. L'autoionisation et la recombinaison diélectronique, d’équation :
AZF = ARTUT 4 - (1.12)
Le taux de recombinaison diélectronique peut s’écrire [7] :

™ (Q+1— Q) =RP(Q+1— Q)n 0 e, (1.13)

L’ensemble de ces processus contribue a 1’échange d’entités entre les différentes es-
péces. L'expression de la section efficace de chacun de ces processus ne peut étre simple
qu’au prix de nombreuses approximations. Pour déterminer I’état d’un plasma et son
évolution, il faut résoudre un systeme d’équations différentielles en temps prenant en
compte chaque processus, chaque état initial et chaque état final. La résolution d’un tel
systeme est extrémement cofiteuse, et méme en le supposant a 1’équilibre, ce modele,
appelé modéle collisionnel-radiatif reste cotiteux en calculs. Nous allons voir Sec. 1.2.3
comment construire le résultat de I'équilibre de ces processus.

1.2.2 Opacité et transport de rayonnement

Le rayonnement est constitué de photons qui sont chacun caractérisés par leur énergie
et leur direction de propagation. L’énergie d'un photon est le plus souvent exprimée
par rapport a la fréquence v, a la pulsation w, a la longueur d’onde A, voire au nombre
d’onde ¢ [8, 7] :

E=hv=hw= T heo. (1.14)

Dans la these, nous choisissons d’écrire cette énergie spectrale sous la forme hv, et cer-
taines formules seront exprimées a 1’aide de la fréquence des photons. Les différentes
grandeurs qui peuvent caractériser un champ de rayonnement sont développées an-
nexe A, et deux seront utilisées dans la thése : la densité d’énergie radiative spectrale
U, et l'intensité radiative spectrale I,. La premiére intervient dans la description du gaz
de photons contenu dans le plasma et est associée a I"émissivité de celui-ci. La seconde
est principalement utilisée dans la propagation du rayonnement a travers un milieu
absorbant et fonde la notion d’opacité.

Dans un plasma, le transfert d’énergie entre zones a haute densité d’énergie et zones
a moindre densité d’énergie peut se faire selon trois modes [3, 4] :

e par conduction : ce mode de transfert n’est significatif que dans les plasmas tres
denses, en particulier quand la matiere est dégénérée (ex. naines blanches);

e par convection : ce mode de transfert est important dans les plasmas de densité
moyenne (ex. intérieurs d’étoiles) ;
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e par rayonnement : ce dernier mode, qui nous intéresse plus particuliérement, est
prédominant dans les plasmas a densité faible et moyenne (ex. intérieurs d’étoiles,
expériences sur Terre).

Dans les plasmas moyennement denses, convection et rayonnement sont en compéti-
tion et la prédominance de 1'un ou l'autre des modes a une importance capitale dans
la structure stellaire, d’ot1 la nécessité de connaitre avec précision la quantité d’énergie
qui est transférée dans les conditions des intérieurs stellaires. Partant d’un point r a un
instant t, on cherche l'intensité au point r + dr provenant de r. Soit dI = c dt la longueur
parcourue par le rayonnement partant de r pendant le temps dt dans la direction u. Il
est convenu d/ = |dr| et dr = d/u. L'équation du transport de rayonnement, qui traduit
la conservation du nombre de photons, s’écrit :

10 0 .
(Cat al) L/ —_— _“1/1]/ +]1/- (1'15)

Jv est le coefficient d’émission spontanée, relié a la quantité d’énergie radiative émise spon-
tanément par le milieu traversé au voisinage de la fréquence v. Une autre grandeur est
directement reliée a 1’opacité, le libre parcours moyen :

1

1
], = — = —. 1.1
= = o (1.16)

wy est le coefficient d’absorption, et est relié a la fraction d’énergie radiative entrante a, I,
absorbée par le milieu traversé. Le coefficient d’absorption peut étre relié a la section
efficace d’absorption 0y, si 07 < n? :

Xy = Ni0y. (1.17)

Mais les deux quantités les plus utilisées en physique des plasmas sont 1'émissivité
€, et l'opacité «,. Elles sont obtenues en divisant par la densité p les deux quantités
précédentes :

Jv = P€Ey Ky = PKy. (1.18)
Les conditions dans lesquelles la seconde égalité (1.18) peut étre écrite sont discutées
Réf. [9].
La profondeur optique a 1'épaisseur [ se note T, :

o) = /Ol a, (') dl’ :p/ol k(1) dl'. (1.19)

Si, > 1, le milieu est qualifié d’optiquement épais. Si 7, < 1, le milieu est qualifié
d’optiqguement mince.

Sil’équation (1.15) est divisée par a,, alors ’équation de transport de rayonnement
laisse apparaitre le terme-source S, :

al,

9 12

aTv v + S1// ( O)
avec ‘

s, =l =& (1.21)

oy Ky



16 1. PHYSIQUE DES PLASMAS ET OPACITE

Nous allons dans la suite du chapitre utiliser les notions définies plus haut, aussi bien
pour définir I’équilibre thermodynamique local que pour introduire les notions fonda-
mentales de spectroscopie et d’opacités moyennes.

1.2.3 Equilibre thermodynamique local
Définition

L’équilibre thermodynamique, dans la définition donnée Sec. 1.1.3, suppose que le
plasma sur lequel on travaille est homogene et que tous ses échanges avec 'extérieur
sont aussi a I’équilibre. Or cela n’est jamais vrai au stricto sensu. Cependant, si les pro-
cessus d’évolution du plasma (hydrodynamique, rayonnement) sont beaucoup plus
lents que les processus de thermalisation, I'approximation quasistatique revient a dire qu’a
chaque instant, le plasma est, au moins localement, en équilibre thermodynamique. Le
plasma est a 1'équilibre thermodynamique local (abrégé E. T. L.) au point r et & I'instant ¢ si
toutes les grandeurs intensives de ses composantes sont définies et uniformes au voi-
sinage de ce point a I'instant ¢. Un tel équilibre est possible lorsque les processus colli-
sionnels dominent sur les processus radiatifs, ces derniers peuplant les niveaux excités
de maniere sélective, avec des taux de transition qui ne dépendent pas que de I'énergie
des niveaux. Le plasma peut ainsi étre thermalisé. De plus, 1’émissivité et I'opacité sont
liées par la loi de Kirchhoff :

€ 5 _ 2h3 1
Ky v c2 ehl//kBT_l

=B, (1.22)

Il existe plusieurs caractérisations de I'E. T. L. dans un plasma chaud. L'une d’elles pro-
vient des taux des deux processus de recombinaison électronique [7] : la recombinaison
diélectronique de taux proportionnel 2 R®?(Q +1 — Q) 7, et la recombinaison a trois
corps de taux proportionnel a8 R®)(Q +1 — Q) n2. 1l y a équilibre thermodynamique
local lorsque

RP(Q+1-0Q)

" ROQ 1 Q)

(1.23)

Lorsque le plasma est a I'E. T. L., la physique statistique [7] permet de déduire de
nombreuses formules sur la distribution en énergie de rayonnement et des électrons
du continuum, ainsi que 1'abondance des différentes états de charge Q et des diffé-
rents états d’excitation m d’un ion donné. La nature des états d’excitation sera précisée
Chap. 2.

lons

Soit X une espece de charge Q, c.-a-d. un ensemble fini de gy états quantiques. Si les gy
états sont indifférenciés, I'espece X est dégénérée et sa dégénérescence est égale a g. Son
calcul n’est pas au propos de ce chapitre et est abordé Chap. 2. Le facteur de Boltzmann
est I’exponentielle de 'opposé de 1'énergie exprimée en unités de température :

E Qm

e PEom — o kT , (1.24)
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Formalisme Espece X  Etat de charge Q Plasma

Canonique Ux Ug = Z Ux Non définie
XeQ

Grand-canonique Zx Zq = Z Zx Z= ZZQ = ZZX
XeQ Q X

TABLE 1.1 — Formalismes et fonctions de partition rencontrés ultérieurement.

oup = ﬁ est la température inverse et y, potentiel chimique, est déterminé par 1'électro-

neutralité du systeme [10, 11, 12]. La fonction de partition de 1’espece X de dégénéres-
cence gx et d’énergie Ex est une variable extensive qui s’écrit :

¢ en formalisme canonique :
Ux = gxe PEX; (1.25)

¢ en formalisme grand-canonique :

Zyx = gxe PUEX—HQ), (1.26)

La fonction de partition, dont une formule tres générale est donnée Tab. 1.1, permet de
déterminer la thermodynamique du systéme, par exemple 'abondance des différentes
especes a I'E. T. L.

Pour comparer I'abondance des especes ioniques, plusieurs quantités sont utilisées
pendant la these :

e la fonction de partition Ux si on compare deux especes d’'un méme état de charge,
ou la grande fonction de partition Zx si les deux especes ne sont pas du méme

état de charge;

e la probabilité de 'espéce X, qui peut étre exprimée sous la forme :

P(X)=—=; (1.27)
e la densité partielle de 1’espece X nx, en nombre d’entités par centimetre-cube :

nx = P(X) ni, (128)

e l'abondance de 'espece X par rapport & une espece de référence X,° de densité
partielle ng :

P(X) { L%; si Qx = Qv 1.29)

nx
Zx :
ng  P(Xo) Z, 81 Qx # Qv
Les ions, caractérisés chacun par un état de charge Q et un niveau d’excitation
m, ont une abondance qui est régie par deux équations. La premiere, connue sous le
nom d’équation de Maxwell-Boltzmann, permet de comparer 'abondance de deux es-

5Par exemple fondamentale, ou premiere calculée.
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peces d"'un méme ion :
Q+

AlAy ) _ 8t (e ~En) (1.30)

A(AST)  8m '

oup = ﬁ est la température inversé du plasma. La seconde, dite équation de Saha-
Boltzmann, permet de comparer 1’abondance de deux états de charge :

3/2
ePlean—q), (1.31)

AAQRDTY Uiy (2rmkgT
A(AQry " T Ty, 2

ou g1 et gg sont les énergies d’ionisation moyennes des états de charge respectifs
Q+1etQ.

La comparaison d"une de ces quatre quantités de deux especes garantit un résultat
équivalent. Seulement, la détermination des trois premieres nécessite de connaitre la
grande fonction de partition de chaque état de charge et du plasma, ou, a l'intérieur
d’un méme état de charge, la fonction de partition de 1’état de charge. Pour compa-
rer deux especes avec des états de charge différents, on peut choisir entre utiliser les
grandes fonctions de partition, qui prennent en compte 1’état de charge des deux es-
peéces, ou combiner les fonctions de partition avec les probabilités des états de charge
données par I'équation (1.31). En général, la premiére option est utilisée dans les codes
de calcul, mais la seconde permet d’alléger les notations et sera plus fréquemment uti-
lisée tout au long de la thése.

Dans I'hypothése de I'E. T. L., les équations de Maxwell-Boltzmann et Saha-
Boltzmann nous permettent, connaissant 1’état du plasma et I'ensemble des espéces
présentes, de déterminer complétement I’abondance de chacune d’elles. Ces formules
sont complétement indépendantes des sections efficaces des différents processus, no-
tamment électroniques, que nous avons envisagés Sec. 1.2.1. C’est pourquoi nous
n’avons pas jugé nécessaire de détailler le calcul des taux de transition, qui constitue en
lui-méme un sujet de recherche. Les codes de calcul hors-E. T. L. utilisent des formules
qui approchent les taux de transition et restent simples a programmer.

Electrons libres

ATE. T. L., la distribution en énergie des électrons libres suit une loi de Maxwell dans
un traitement completement classique, ou une loi de Thomas-Fermi dans un traitement
semi-classique. La distribution de Maxwell, valable a densité pas trop élevée, suppose
que les électrons libres n’interagissent pas entre eux a distance. Soit n¢(E) dE le nombre
d’électrons libres par unité de volume dont 'énergie est comprise entre E et E + dE. La
loi de Maxwell nous donne #¢(E) :

n¢(E) dE = 1wk g (1.32)
kT

L’énergie d'un électron est la somme de son énergie potentielle, due a I'interaction avec
les ions et les autres électrons, et de son énergie cinétique, reliée a la vitesse relative
dans le milieu. Décrire 1’énergie des électrons libres a I'E. T. L. par une distribution de
Maxwell fait completement abstraction du caractere quantique de ces particules.

Les électrons sont des fermions, et leur spin vaut 1/2. Le principe de Pauli, qui sti-
pule que la fonction d’onde dun systéme de fermions est toujours antisymétrique,
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interdit a deux électrons d’étre exactement dans le méme état quantique. Les consé-
quences de ce principe en physique atomique sont importantes, comme nous le verrons
Chap. 2. En physique statistique, le principe de Pauli modifie la distribution en énergie
des électrons, qui suit la loi de Fermi-Dirac :

1

E)dEx ———MM—.
n(E)dE o e

(1.33)

La statistique de Fermi-Dirac est a la base de la théorie de Thomas-Fermi que nous
verrons Sec. 4.1.1.

Rayonnement

A l'inverse des électrons qui constituent un gaz de fermions, les photons de spin nul,
al'E. T. L., constituent un gaz de bosons. Les conséquences de la statistique de Bose-
Einstein sur le gaz de photons sont résumées dans la distribution du rayonnement,
donnée en intensité radiative :

€ B 2h3 1
Sy = o = By(kyT) = =5 STk 1’ (1.34)
et ’équation (1.20) se réécrit :
ol
T; = —I, + B, (kgT). (1.35)

Dans le cas général, en particulier dans le cas d"un milieu optiquement mince, B, est un
terme-source dit rayonnement thermique. Dans le cas d’un milieu optiquement épais,
l'intensité est stationnaire donc I, = S,, et on parle de rayonnement de corps noir.

1.3 Lopacité des plasmas

Nous disposons a présent de tous les ingrédients pour définir la notion d’opacité et
expliciter les composantes dont le calcul ne pose pas probleme.

1.3.1 Contribution des processus a I'opacité

L'opacité du plasma telle que nous 1’avons envisagée équation (1.18) est liée a 1’absorp-
tion du rayonnement par le milieu traversé. Cette absorption se produit par l'intermé-
diaire des processus énumérés Sec. 1.2.1 qui font intervenir le rayonnement, qui, si le
mélange de canaux [13] est négligé, sont de trois sortes [14] :

e la Bremsstrahlung inverse, qui constitue la contribution libre-libre x¢ a 1’opacité ;
¢ la photoionisation, qui constitue la contribution lié-libre x,¢ a 1’opacité ;
¢ la photoexcitation, qui constitue la contribution lié-lié x,, a I’opacité.

La somme de ces trois contributions doit étre multipliée par le facteur d’émission in-
p p

hv

duite a I'E. T. L. (1 —e kBT> . A ce produit doit étre ajoutée la contribution de la diffu-
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sion k. L'opacité totale du plasma s’écrit donc

_
K(hV) = (Kff + Kpf + Kff) (1 —e kBT) +Kp (1.36)

En supposant que les électrons ont un comportement maxwellien, la moyenne sur
les vitesses donne un coefficient d’absorption proportionnel a I'inverse du cube de
I'énergie spectrale [9] :

4 |27 eh’p _,
ke (hv) = 3 ?me BTGWZ 2gffnine (1.37)
% 2
~ 8,79.10 glcm3eV7/2<Z ;‘\/A> (p 8t (1.38)

hv)3 \/kB,»T

ou g est le facteur de Gaunt de 1’opacité libre-libre permettant d’inclure des effets quan-
tiques — dans notre modeéle on le prend égal a 1 —. Dans cette approximation, l'opacité
libre-libre est une fonction continue et réguliére de 1'énergie spectrale.

A la différence de l'opacité libre-libre qui peut étre, sans trop d’altération, calcu-
lée sans différenciation des différents ions, les opacités lié-libre et lié-lié se calculent a
partir de chaque espéce initiale et finale du processus de photoionisation. Chaque es-
péce X, caractérisée par une probabilité P(X) dans le plasma, a une grande fonction de
partition Zx. L'opacité lié-libre de 1'espece X vers 1'espece X' s’écrit [7, 9] :

3

h .

Kot x (hv) = { X0 (%> sihv = hvo , (1.39)
0 si hv < hy

ol kx o désigne 1'opacité au seuil de photoionisation /vy, dont des expressions peuvent
étre trouvées dans la littérature [15]. L'espece X contribue a I'opacité lié-libre du milieu
a hauteur de sa probabilité dans le plasma multipliée par l'expression a la droite de
(1.39) :

Koe(hv) = ) P(X) Y #orxoxi(hv) (1.40)

X X=X/

La somme de nombreuses fonctions de la forme de I"équation (1.39) dans (1.40) fait de
la contribution lié-libre une opacité de seuil : elle est globalement décroissante, mais
remonte fortement au voisinage de l'ionisation d'un grand nombre d’électrons, d’ot1
l'allure en « marches d’escalier » qu’elle prend au voisinage de nombreux seuils d’ioni-
sation.

Une transition est, en calcul d’opacité, une photoexcitation de l'espece X vers l'es-
pece X'. L'opacité d’une transition est égale a

te2h

mc

Kbb, X— X! = fxox Pxox (hv), (1.41)

avec fy_, y, la force d’oscillateur et ®x_, x est le profil de la transition, c.-a-d. une distribu-
tion réelle positive normalisée a 1. Les définitions des forces d’oscillateur et des profils
d’élargissement sont données Chap. 3 et 4. L'opacité de 'espece X est la somme des
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opacité de toutes les transitions au départ de X :

77:2
mc

Z fxx Pxoxi (hv). (1.42)
X=X/

Kb, x (BV) = ) Kib,x—x' =
X=X

Les calculs du profil et de l'intensité seront détaillés Chap. 3. L'espéce X contribue a
'opacité lié-lié du milieu a hauteur de sa probabilité dans le plasma :

Kbb I’l1/ EP Kbe ]’ZU) (1.43a)
= EP(X 2 FxoxPxx (hv) (1.43b)
X me “xo
=Y Y Ly,x®x_x(hv), (1.43¢)
X X=X

et Lx_,x est l'intensité de la transition X — X', qui s’exprime sous la forme :

te?h

Lx ,x = P(X) fx—x- (1.44)

L’intensité permet d’évaluer I'importance de la raie dans le spectre en opacité incorpo-
rant toutes les espéces du plasma.

Cependant, les profils sont généralement peu étendus en énergie spectrale autour
de I'énergie moyenne de la transition. Cela confére a 1'opacité lié-lié une allure tres
irréguliére avec, en cas de profils étroits, des variations trés brutales dans la valeur de
'opacité spectrale sur de tres petites variations de hv.

Deux types de zones spectrales alternent :

e les zones dans lesquelles ne se produit aucune photoexcitation, et ou seuls les
processus lié-libre et libre-libre contribuent a 1’opacité : le spectre y est d’allure
lisse et décroissant en hv 3

e les zones dans lesquelles se produisent des photoexcitations et ot se trouvent des
photoionisations, ot les processus lié-lié contribuent principalement a I’opacité;
le spectre y est localement sujet a des variations trés importantes.

La photoexcitation d"un électron d"une couche électronique nécessite toujours des éner-
gies de photons inférieures a la photoionisation. En allant vers le bleu, on rencontre
d’abord les raies et faisceaux de photoexcitation, puis on passe le seuil de photoionisa-
tion et les raies disparaissent. Ce seuil de photoionisation varie d'une configuration a
I'autre, d’ot1 cette forme d’escalier que prend la contribution lié-libre a 1’opacité.

L’alternance entre zones de photoexcitation et zones de photoionisation a une im-
portance capitale en spectroscopie d’opacité. Lisses, les zones de photoionisation sont
essentiellement dépendantes de la modélisation du potentiel interatomique et du traite-
ment des électrons libres [16]. En revanche, les transitions lié-lié dépendent principale-
ment du potentiel atomique et des fonctions d’onde de chaque orbitale, qui déterminent
I'énergie des niveaux.

Cette alternance, comme on peut le voir Fig. 1.2, sépare tres bien les couches pro-
fondes, entre lesquelles les différences d’énergie sont considérables. On peut ainsi
toujours distinguer les zones d’ionisation des couches K et L. En revanche, a par-
tir de la couche N, les zones de photoexcitation des différentes couches et orbitales
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FIGURE 1.2 — Schéma des différents processus d’absorption (gauche) et opacité de 1’aluminium
a la température de 40 eV et 10 mg/cm® montrant les trois contributions : libre-libre continue
mais faible, lié-libre avec ses seuils et lié-lié caractérisée par de nombreuses raise (droite).

se recouvrent, et peuvent rencontrer, dans certaines conditions, les zones d’excitation
An = 0 des couches plus profondes, c’est ce qui se produit avec les transitions 3 — 3
pour les éléments de Z intermédiaire a basse et moyenne température.

1.3.2 Emissivité, transmission et opacités moyennes

La connaissance de 1'opacité totale permet d’obtenir des grandeurs que 'on peut me-
surer ou nécessaires a d’autres calculs. Il y a deux catégories de grandeurs utiles :

e la transmission et 1’émissivité, pour l'interprétation des expériences;
e les opacités moyennes, pour estimer le transport de rayonnement.

Nous proposerons dans la these des calculs de transmission.

Pour simplifier, nous réduisons le probleme a une dimension en supposant une
plaque trés étendue et d’épaisseur /. La transmission et I’émission s’obtiennent par in-
tégration de 1’équation (1.15) sur toute I'épaisseur. En général, la transmission et 1’émis-
sion sont calculées dans une fenétre spectrale, entre deux valeurs hvy, et hvy, ce qui per-
met une sélection des processus physiques a prendre en compte pour le calcul de 'opa-
cité. Lorsque seule 1’émission est considérée, son coefficient est intégré directement :

1
L(1) = L,(0) +/0 j (1) dl', (1.45)
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La loi de Planck nous permet de déduire I’expression de ’émission a I'E. T. L. :

!
L(1) = L,(0) + /0 o(I')B, (Ix, (I') dl'.
Dans un milieu homogene, 1’émission s’écrit
I,(1) = I,(0) + By, (1) = I,(0) 4+ pByxyl. (1.46)

Si seule 1’absorption est considérée, alors I'équation (1.15) devient une équation dif-
férentielle ordinaire dont la solution s’écrit :

L(1) = L,(0) e ™. (1.47)

ot T, (1), profondeur optique, est donné équation (1.19). La transmission est la propor-
tion d’intensité radiative entrante qui traverse le milieu. Son expression générale est :

T,(1) = II(((Z))) o) exp <_ /0 lp(l’)xv(l/)dl/). (148)
L
i, L i AT
x
dx

FIGURE 1.3 — Schéma de la propagation dans un milieu absorbant.

Si le milieu est homogene, alors la transmission s’écrit sous une forme dont nous
ferons beaucoup usage par la suite, et qui est connue sous le nom de loi de Beer-Lambert

T, (1) = e ™ = g=pl%, (1.49)

pl, exprimée en g/cm?, est appelée masse surfacique. 11 est intéressant de noter que la
transmission met en valeur les variations de 1'opacité dans un domaine restreint : celui
ott le produit dans I'exponentielle plx, est proche de 1. Si 7,(I) < 1 pour tout v, alors
I'exponentielle peut étre linéarisée et la transmission est une fonction affine de I'opacité.
Sit,(I) > 1engénéral, alors ’exponentielle est trés proche de 0 et la transmission sature.
Le calcul de la transmission devient alors trés sensible, dans les zones de raies lié-lié,
aux variations locales de 1'opacité spectrale.

En physique des plasmas, deux moyennes sur le spectre en opacité sont tres impor-
tantes :

¢ la moyenne de Planck, arithmétique ;

¢ la moyenne de Rosseland, harmonique.
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Lorsque le milieu est optiquement mince, le rayonnement émis par 1’ensemble du
plasma qui le constitue peut s’échapper vers l'extérieur sans étre en grande partie réab-
sorbé, car le libre parcours moyen des photons est bien plus grand que 'épaisseur du
milieu. Alors la puissance volumique s’écrit

W = 271p / x,B, dhv (1.50)
0
En posant
3
oo hv
kyBydhv 15 [ \i,T
Kp — fofwgvdm/ _ ﬁ/o (hB ) x, dhv (1.51)
0 = e’ —1
'opacité moyenne de Planck, on a plus simplement
30
W = po=c 0 Kp. (1.52)

Si le milieu est optiquement épais et suffisamment homogene localement, alors le
transport d’énergie par rayonnement peut étre traité a 1’aide de I’approximation locale,
qui permet d’exprimer le gradient local de température par rapport au flux d’énergie

radiative F, [17].
47 9B, T

F = — e 1.53
v(0) 3px, oT 9l (1.58)
En posant
4 v
© h
1 iddw a5 e (f) e
e i / AR dm, (1.54)
et
_ ks _ -5 2 jpch
o= . = 5,6704.1075 W/cm?/K (1.55)
60c2h

constante de Stefan-Boltzmann, 1’équation (1.53) donne une équation de transfert ther-
mique apres intégration sur le spectre hv :

_4r oT® 9B, aT

F(D) = 3kg ol ol

(1.56)

Cela signifie que la moyenne de Rosseland est directement reliée au transport de rayon-
nement dans l’approximation locale. Dit autrement, dans des plasmas homogenes sur
des distances bien plus grandes que le libre parcours moyen des photons, le trans-
fert d’énergie par rayonnement est proportionnel a la moyenne de Rosseland. Or la
moyenne de Rosseland est une moyenne harmonique, elle est donc tres sensible aux
petites valeurs que peut prendre localement 1'opacité spectrale. Le calcul d’opacités
spectrales précises est donc essentiel a un calcul de transport de rayonnement précis.
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1.3.3 Applications aux expériences et a I'astrophysique

Le calcul d’opacité spectrale a de nombreuses applications en physique des plasmas.

Comme nous I'avons vu Sec. 1.3.2, 'opacité spectrale permet de déduire des quantités

que 'on peut mesurer dans des expériences, a savoir 1’émissivité et la transmission.
Deux filieres permettent actuellement de produire des plasmas chauds a I'E. T. L.

1. L'interaction laser-plasma, ot le rayonnement intense d"une impulsion laser d’au
moins plusieurs joules et durant quelques nanosecondes est déposé dans une ca-
vité.

2. Lamachine Z, ot un dispositif de Z-pinch produit un rayonnement X énergétique
pendant quelques dizaines de nanosecondes.

Dans les deux cas, I’échantillon est porté a 1’état de plasma a une température de
quelques dizaines ou centaines d’eV, et a des densités de 1'ordre de 10~° a environ
10 g/cm®. A une autre échelle se trouvent les lasers mégajoules, comme le NIF® ou
le LMJ’. Les énergies tres élevées permettront d’accéder sans difficulté a des plasmas
de température supérieure a 100 eV. Dans toutes les configurations expérimentales,
I’échantillon surchauffé se transforme instantanément en plasma, qui se détend et se
refroidit en quelques nanosecondes. Nous confronterons nos calculs a des résultats ex-
périmentaux Chap. 3 et 6, et surtout Chap. 9 lorsque notre modele aura été présenté
avec tous ses ingrédients.

L’'opacité des plasmas chauds joue un role crucial en astrophysique, car les condi-
tions dans lesquelles notre modele est le plus pertinent correspondent a celles rencon-
trées dans les intérieurs d’étoiles. L'existence ou 'ampleur de certains phénoménes
en leur sein dépend tres fortement de I'opacité moyenne de Rosseland, via 1’équation
(1.53). Cette dépendance en la moyenne de Rosseland provient du fait que le plasma
est homogene sur des distances trés supérieures au libre parcours moyen des électrons
(kilometre vs. millimétre). Actuellement, les opacités moyennes, en particulier celle de
Rosseland, jouent un role crucial dans deux domaines de la physique stellaire :

e la physique du Soleil, dont la structure nous est accessible via 'héliosismologie;
le projet COROT a pour objectif d’étudier la sismologie d’autres étoiles similaires
au Soleil ;

e les Céphéides, dont le comportement instable est dii au transport de rayonnement
et en est trés dépendant.

Les étoiles de population 8, comme le Soleil et les Céphéides, contiennent plus de
95 % d’hydrogene et d’hélium en masse. Cependant, malgré leur abondance réduite’,
les métaux ont une contribution importante dans 1'opacité spectrale, car les structures
d’absorption sont bien plus complexes et bien plus intenses que celles de I’hydrogéne
ou de I'hélium. En particulier, I'effet de la contribution du fer sur la moyenne de Ros-
seland dans les intérieurs stellaires est crucial.

Le Soleil est une étoile de la séquence principale, qui évolue trés lentement — les
changements sont significatifs sur plusieurs millions a plusieurs milliards d’années —

6National Ignition Facility en service a Livermore, Californie

"Laser Mégajoule en construction au Barp, France

8Les étoiles de population T ont une origine similaire a notre Soleil : la nébuleuse dont elles sont issues
a été enrichie en « métaux » (Z > 3) par des étoiles plus anciennes.

9 Autour de 1 % de carbone, autant d’oxygene et 0,2 % de fer.
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et peut donc étre considéré en équilibre hydrostatique. Dans les étoiles, le transfert
d’énergie entre le centre a une température de plus de 1 keV et une densité de plus de
100 g/cm? et la surface & moins de 1 eV et 2 ug/cm® peut se faire par transport de
rayonnement et par convection de matiere. La convection se produit en cas d’instabilité
convective d"une couche, autrement dit un gradient d’entropie négatif, qui se traduit
par le critére de Schwarzschild [3, 4]. Toutes les étoiles ont des couches convectives, et
leurs intérieurs se divisent en zones radiatives, ol le transfert d’énergie se fait unique-
ment par le rayonnement, et zones convectives ol la matiére est soumise a des mouve-
ments de convection. Dans les étoiles de la masse du Soleil ou moins massives, la zone
convective est située pres de la surface, tandis que dans les étoiles plus massives, c’est
le coeur qui tend a étre convectif. L'héliosismologie nous permet de connaitre la limite
de la zone convective avec une précision de 1'ordre de 1 % [18, 19, 20]. Le transport de
rayonnement étant proportionnel a I’'opacité moyenne de Rosseland, la connaissance
précise de celle-ci est primordiale pour arriver a valider les modeles de structure et
d’évolution stellaires.

Les Céphéides sont des étoiles en fin de vie bien plus lumineuses que le Soleil et
dont la luminosité varie sur des périodes de plusieurs jours. Cette variation d’éclat est
due a une instabilité engendrée par 1’opacité moyenne de Rosseland d'une des couches
externes de 1'étoile, appelée mécanisme x [21]. En général, 1'opacité moyenne d'un
plasma diminue lors d’une compression adiabatique. Néanmoins, I'opacité moyenne
passe par un maximum la ot1 un grand nombre d’ions changent de charge ou d’état sous
l'effet d"une petite variation en température. De ce fait, I’étoile se contracte et baisse en
luminosité tant qu’elle est opaque, jusqu’a ce que 'opacité moyenne baisse sous 1'effet
d’une température plus élevée. Alors 1’étoile gagne en luminosité et la couche est re-
poussée vers l'extérieur par chauffage, jusqu’a ce que son refroidissement la rende plus
opaque. Une propriété remarquable des Céphéides est que la période de variation de
luminosité dépend uniquement de la luminosité moyenne, et donc de la masse, ce qui
fait des Céphéides des chandelles standard, autrement dit des étalons pour mesurer la
distance d’amas et de galaxies.



STRUCTURE ATOMIQUE :
PRINCIPES, MODELES ET
PERIODICITE

Les plasmas chauds contiennent des ions qui se répartissent entre différents états de
charge, qui eux-mémes regroupent un grand nombre d’états liés différents du systéme
composé du noyau atomique de charge Z et des N = Z — Q électrons qui composent
un ion de charge Q. Simple pour des ions composés d'un électron, la caractérisation
des états liés se complique lorsque plusieurs électrons liés interagissent entre eux en
méme temps qu’avec le noyau. Les atomes et les ions sont ainsi dotés d"une structure
en couches et en sous-couches dans lesquelles les électrons se répartissent.

2.1 Structure des états liés de I’'atome

Les états liés de 'atome sont modélisés a 1’aide de I’équation de Schrodinger, méme si
sa résolution exacte n’est possible que dans le cas d"un atome a un électron.

2.1.1 Notions de mécanique quantique

La théorie de la structure atomique utilise des résultats de la mécanique quantique dont
trois aspects sont utilisés dans cette these, en plus de la différence entre états liés et états
libres que nous avons évoquée Sec. 1.2.3. Pour plus de simplicité, nous décrivons un
systéme a une particule.

1. La notion d’amplitude de probabilité : une fonction d’onde ¢ (r) a valeurs complexes
et définie sur 'espace qui est associé au systeme. La densité de probabilité est le carré
du module de 'amplitude de probabilité | (r)|>.

2. La notion de moment cinétique quantique : il est généralisable a des phénomeénes
quantiques dont I'interprétation mécanique ne fait pas forcément sens.

Ce rappel a pour but de poser quelques notations qui seront tres utilisées dans le cha-
pitre ainsi que, pour certaines, dans les chapitres suivants.

27
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La premiere notion, la plus fondamentale en mécanique quantique, est associée a
I’équation de Schrodinger, non-relativiste, a laquelle ¢ obéit :

O e,
zhg = Hy = —%V Y+ Vi (2.1)
H est appelé Hamiltonien et V potentiel du systeme. i et V dépendent tous deux de 1’en-
semble des variables qui caractérisent le systeme. Si 1’état du systeme est stationnaire,
alors le premier membre de ’équation (2.1) est nul.

La seconde nécessite I'introduction de la notion d’observable, application linéaire sur
I'espace des fonctions d’onde dont les valeurs propres sont réelles. Certaines obser-
vables sont associées a des grandeurs physiques, comme la position! r = i r, I'impul-
sion p = —ihVy, I'énergie (Hamiltonien H) ou encore le moment cinétique L, dont la
définition classique est :

L=rAp. (2.2)

Les deux opérateurs considérés sont L*> = L - L et sa projection L; le long d’une
direction choisie z, car ils forment un ensemble d’observables qui commutent et sont
donc diagonalisables dans la méme base (|LM¢)), ott |[LM) dénote une fonction d’am-
plitude de probabilité en formalisme de Dirac caractérisée par les nombres L et M, :

L% |LM;) L(L+1)R|LM.) (2.3)
L,|[LMp) = Mph|LMp), —L<Mp<+L. (2.4)

L'ensemble des |[LM) est une base orthonormale de |L) 1'espace associé au moment ci-
nétique L. On peut démontrer [8, 22, 23, 24] que L et M sont tous deux entiers ou
demi-entiers, avec L positif, |L) est donc de dimension 2L + 1. Le moment cinétique
total de I'état [LM) avec |[M| < L est L. Comme toute projection de L commute avec
le Hamiltonien, le systeme est dégénéré en M| et la seule quantité qui importe est L,
que I'on considére comme un état quantique avec une dégénérescence, ou poids statistique
2L + 1 qui correspond au nombre de valeurs que M| peut prendre sachant le moment
cinétique total égal a L.

Une propriété intrinseque des systémes quantiques, le spin?, se comporte comme un
moment cinétique. Souvent noté s ou S, le spin n’est pas assimilable a une rotation car,
appliqué a des électrons dans un formalisme classique, il indiquerait des vitesses de
rotation supraluminales a leur surface [24]. Le spin peut étre entier ou demi-entier. Les
protons, les neutrons et les électrons ont un spin égal & 1/2. L'état de spin de ces parti-
cules prises séparément est donc égal a m; = +1/2. Les moments cinétiques orbital et
de spin étant indépendants, ce sont des observables qui commutent.

En spectroscopie, les ensembles de moment cinétique orbital sont nommés selon
les lettres qui leur correspondent Tab. 2.1. La notation minuscule est utilisée pour les

L 01 2 3 456 7 8 9
Lettre s p d f ¢ h i k I m

TABLE 2.1 — Correspondance nombre - lettre pour le moment cinétique orbital.

1Les vecteurs sont dénotés par l'utilisation d’une police grasse et droite, comme il est la tradition dans
la littérature. Cependant, le moment cinétique orbital, vu comme vecteur, sera noté £.
2Notion évoquée Sec. 1.2.3.
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orbitales, et les lettres au-dela de ¢ sont rarement utilisées. Pour les autres états de
moment cinétique orbital, les lettres majuscules sont utilisées.

De maniere générale, une observable dotée des mémes propriétés qu'un moment
cinétique est notée |}) et, si elle est dégénérée en m;, elle est associée a un espace |j) de
dimension 2j + 1. Les minuscules sont associées aux moments cinétiques d"une seule
particule, tandis que les capitales sont associées aux moments cinétiques totaux (cou-
plés) d'un ensemble de particules. Lorsque deux moments cinétiques j; et j» sont cou-
plés, alors I'espace associé a leur couplage est le produit tensoriel de leurs espaces asso-
ciés. Ce produit tensoriel est isomorphe a la somme directe de tous les espaces associés
aux j tels que A(j1, j2,j) = 1, out A est la fonction triangle définie par

. [ 1 silk—1]<j<k+Iletj+k+Ientier
AG k1) = { 0 sinon. 2.5)
el @ Helh—khe -eli+i). (2.6)
A(j1j2.4)=1

La somme directe de plusieurs espaces associés peut se noter de maniere abrégée

(i) k=rn = {lj0) N2) oo i) } = EHB o) =1 @®li) @ @ljn).  2.7)
k=1

Un changement de base est nécessaire entre la base-produit de |J1) ® |]2) et la
base de (|Jk))a(, jj)=1- La relation entre les fonctions d’onde [Ji, My; ]2, M) =
|J1, M1) |J2, M2) du produit tensoriel |J1) ® |]2) et les fonctions d’onde |J1, J2; ], M) de
la somme directe s’écrit :

thoo
jasiom)y =YY Sumyams (1, j2; J,mlj1, ma; jo, ma) |j1, ma) |j2, ma) (2.8)

my=—ji1 my=—j

= Y (ujoj,mlj,mi;jo, ma) |1, m1) |jo, m2), (2.9)
[mq|<j1

|ma| <ja
mi+my=m

OU Oy, +m, €st le symbole de Kronecker, valant 1 si les deux indices sont égaux, 0 sinon.
Les brakets (j1, j2; j, m|j1, m1; jo, m2) sont appelés coefficients de Clebsch-Gordan. Leur cal-
cul dans le cas général, par récursion [22] ou itération [8], est trés fastidieux et des
tables sont utilisées pour les premiéres valeurs de j. Les coefficients de Clebsch-Gordan
peuvent étre exprimés sous la forme de symboles 3; :

(1, j2; j, m|j1, m1; jo, mo) = <]1 2 > ) (2.10)

m mp; —m

Une propriété trés intéressante de @ et ® formule (2.6) et qu’elles font de 'ensemble
des espaces d’états de moment cinétique une algebre de Hopf [25, 26], dont @ est 1’ad-
dition avec l’espace nul comme zéro et ® la multiplication avec |0)®> comme élément
unité. La dimension d’un espace de moment cinétique est un morphisme canonique
entre les espaces de moments cinétiques et I'ensemble des entiers naturels.

3Espace du moment cinétique nul, de dimension 1.
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2.1.2 Résolution exacte dans le cas hydrogénoide

Un atome est dit hydrogénoide lorsqu’il ne contient que son noyau de charge Z et un
électron, comme I'atome d’hydrogene. Par exemple, les atomes He ™, Li®* ou Ne®* sont
des ions hydrogénoides. Le probléeme a deux corps peut étre réduit & un corps autour
d’une masse centrale stationnaire. Vu que les nucléons ont chacun une masse pres de
2000 fois supérieure a celle d"un électron, le noyau peut étre supposé de masse infinie.*

L’équation de Schrodinger pour une fonction d’onde i se réécrit alors [8] :
Hy = Ey, (2.11)

ol E est une valeur propre (énergie) de 1’opérateur, avec m = m, masse de I'électron :

2
H_h

= Tvriv. (2.12)

Radial, le potentiel électrostatique est celui d"un électron de charge —e a une distance
du noyau de charge +Ze:

Ze? W 2z

Vir)=—=—7——7-—. 2.13
(r) r 2m (r/ap) (2.13)
En posant
hZ
ag = —5 =5,291772.107 cm, (2.14)
me
appelé rayon de Bohr, longueur caractéristique de la structure atomique, et 7 = =, le
Hamiltonien (2.12) se réécrit
- 2Z
H=-V*— = (2.15)

Pour simplifier les notations, r référe désormais a 7, expression du rayon en unités ato-
miques. La symétrie sphérique incite a exprimer le probleme en coordonnées sphé-
riques (1,0, ¢).

Dans ce systéme de coordonnées, le laplacien V? s’écrit en fonction des dérivées
partielles par rapport r et de I'opérateur moment cinétique [8] :

102 L7
2 —_— ——— —
Vi=——onrt (2.16)
sachant que
1 0 d 1 92
2+ (9 s p9 v
L™= Gno (ae Smeae) T sinZ0 9g2’

de sorte qu’il est possible de séparer r de 8 et ¢ dans I’équation aux dérivées partielles :

L*y = [rZ ;:2 r+r2V(r) +r? E] . (2.17)

“La masse infinie des noyaux est une hypothese de la quasi-totalité des modeles atomiques, et le notre
ne fait pas exception.
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La résolution de cette équation nous donne des solutions ¥ dites fonctions d’onde or-
bitales qui sont des amplitudes de probabilité.

La spin-orbitale peut alors s’écrire sous la forme d"un couple fonction d’onde - spin,
avec ms = +1/2:

<l/)n€m/ (1‘), ms) = <l/)n£ms(rf 0, 4’)/ m5> = (1 Rné(”) Yfm(er P), ms) . (2.18)

Cette équation introduit de nombreuses variables et fonctions qui, a 1’exception de
Ry, ¢(r), proviennent de la théorie des moments cinétiques [22], dont une explication
trés compleéte se trouve chapitre 2 Réf [8]. Sans présenter toute la théorie sous-jacente,
chacune des variables en indice et des fonctions de I'équation (2.18) joue un role spéci-
fique. Les quatre nombres en indice sont appelés nombres quantiques :

1. n le nombre quantique principal, toujours strictement positif;
2. ¢ le nombre quantique orbital, avec0 < /¢ <n —1;

3. my le nombre quantique magnétique, avec —¢ < my < +/4;

4. ms = £1/2 le nombre quantique de spin.

La composante orthoradiale Yy, (60, ¢) est une harmonique sphérique et dénote la dis-
tribution de la densité de probabilité sur une sphere centrée en le noyau. Une expression
analytique des harmoniques sphériques peut étre trouvée dans la littérature habituelle
[8, 22, 23]. Soit P I'opérateur parité défini par :

Py(r) = ¢(—1)
Py(r,0,¢) = p(r,m— 0, m+ ¢p[271]).

Les harmoniques sphériques sont des fonctions propres de cet opérateur, et la parité

orbitale d’un état est égale a (—1)".

Quant a la composante radiale R,,/(r), elle est solution de I'équation aux valeurs
propres
>  L(+1) 27

- dr2 + 72 ’ Ryye(r) = En Ryy(r), (2.19)
avec ) .
Z5e Z
En=—-75—=-73R 22
n 2a0 12 2z (2.20)

énergie de I’électron de nombres quantiques 7 et ¢, dont la solution s’écrit a 1’aide des
polynomes de Laguerre associés L2 [8] :

n+1
Z(m—0—=11(2Ze\"" 2 ... (2ZR
Rue(r) = n?(n+40)! ( n > e L n )’ @21)

avec

d”L,(x) ar [, d" , , _,
Lh(x) = T = do [e g (x"e )]
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Ry, dite constante de Rydberg désigne une unité d’énergie qui s’exprime en fonction
des constantes fondamentales :

me4 2

e
1Ry = — = — = 13,60580 eV. 2.22

y 2h2 Za() € ( )
C’est I'énergie de liaison de 1’atome d’hydrogene dans son état fondamental (électron

1s). Mais I'unité la plus utilisée est le Hartree Ha, qui vaut 2 Ry.

La valeur en énergie obtenue signifie que I'atome d’hydrogene a une structure en
couches électroniques 7, et que le nombre quantique principal n caractérise I’énergie
de liaison de l’électron a l'ion. Le polynome multiplicateur équation (2.21) étant un
polynome de Laguerre associé, il admet n — ¢ — 1 racines, soit autant de valeurs de r
ot R,y(r) s’annule. Ces points sont appelés neeuds de la fonction radiale. Les points
ot R,4() est extrémale sont appelés antinceuds, et il y en a n — £. Une conséquence du
nombre de nceuds est la répartition de la fonction d’onde en fonction de r.

Avec aucun nceud, une composante radiale correspondant a / = n — 1 a tendance
a se concentrer autour de son rayon moyen (r), et a une extension en r limitée, avec
une densité de probabilité tres faible tres pres du noyau. C’est 'analogue d’une orbite
circulaire en mécanique classique. En revanche, une composante radiale avec plusieurs
neceuds est beaucoup plus répartie en 7, c’est 'analogue a une orbite tres elliptique en
mécanique classique. La probabilité de trouver un électron prés du noyau est signifi-
cative, ce qui, pour Z élevé, implique des effets relativistes importants sur les états de
faible moment cinétique orbital.

Le Hamiltonien de I"équation (2.12) est non-relativiste. Pour déterminer les proprié-
tés de 1’atome relativistes, il faut résoudre 1’équation de Dirac. Cependant, en struc-
ture atomique les effets relativistes peuvent étre traités en supposant la « vitesse des
électrons » faible, qui se traduit par 'ajout des corrections relativistes dans "équation de
Schrodinger :

2 2
(E-V) f dv<a 22’-s>. (2.23)

2me2 4m2c2 dr \or r

Le premier terme, qui compare énergie cinétique et énergie de masse de I'électron au
repos, est la masse-vélocité. Le deuxieme terme, factorisé, est le terme de Darwin. Le troi-
sieme, le spin-orbite, est le plus intéressant. Son expression dans un atome hydrogénoide

est 21 g
a-1dV -
> ; E (g . s), (2.24)

2 h

=_ = = 7,297351.10 3 ~
hc  mcag

T 137

est la constante de structure fine. Elle présente la particularité de dépendre du produit
scalaire des moments ¢ - s, ce qui peut s’écrire a 'aide du moment total de I’électron j :

w (2.25)

l-s=_(2—02-5%).

N[ —
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Comme les moments cinétiques ¢ et s commutent, il existe une fonction propre des
quatre opérateurs (2, 2, j* et j,. La valeur propre qui lui est associée est

X=LGGH) L) s+ = [iGHD L) o], @26)

d’ott deux composantes R,4;(r) avec le terme de spin-orbite qui se rajoute a la partie %
du potentiel.

Bien que les atomes hydrogénoides soient simples a calculer et présentent en eux-
mémes peu d’intérét, leur étude permet de déduire quelques comportements approxi-
matifs par rapport a n et a Z. Ainsi, I'énergie d'un électron dans un ion hydrogénoide
vaut :

ZZ
et le rayon moyen de 1’orbitale n¢ vaut
e 3n? C(+1)
2
— = - . 2.
(r) /0 TR, (r) dr Y [1 ™ } ap (2.28)

2.1.3 Approximation des électrons indépendants et du champ central;
conséquences du principe de Pauli

Dans un ion a plusieurs électrons, le Hamiltonien s’écrit :

H=Y Vi+) V(r,r,... 1), (2.29)

ot V(ry,12,...,1y) est le potentiel atomique dont 1’expression en unités atomiques,
avec des énergies en Rydberg, est :

2Z 2
V(ry,1,...,15) :Z——+sz+Vw, (2.30)
A RS
avec rij = |r; — rj|. Ne dépendant que des r;, les corrections relativistes de masse-

vélocité et de Darwin peuvent étre intégrées au potentiel central. Par contre, le spin-
orbite, en raison de la spécificité de sa contribution, doit étre traité a part, car il fait
intervenir le moment cinétique total j. Son potentiel est donné par :

Vso(rl, I, .. .,l‘N) = Z(;‘i(ri)zi ©S; (231)
a?1dv 3

A cause du terme a deux électrons %, les atomes a plusieurs électrons ne peuvent étre
]

résolus analytiquement, a moins de tous les supposer indépendants les uns des autres.
Le probléme a N + 1 corps, ou N corps dans un potentiel central en supposant le noyau
infiniment lourd et immobile, est irrésoluble par des méthodes analytiques car les va-
riables ne sont pas séparables a cause des r;;. Il faut donc faire des approximations sur
le terme de répulsion entre les électrons équation (2.30).
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Pour simplifier, on peut soit faire un développement perturbatif du terme a deux
électrons a partir d’'un Hamiltonien hydrogénique, ce qui est tres discutable si les élec-
trons sont nombreux, soit utiliser ’'approximation du champ central [8, 10, 27]. 11 faut aussi
prendre en compte 1’échange-corrélation [28]. Cette approximation, de type champ
moyen, consiste a supposer qu'un électron i « voit » le champ électrostatique du noyau
et des N — 1 électrons. Le potentiel auquel est soumis 1’électron i est stationnaire en
temps et a symétrie sphérique. Alors il existe quatre nombres quantiques n, ¢, m, et m;
tels que I'amplitude de probabilité peut s’écrire comme équation (2.18) [8, 24] :

Prem, (1,0, 9) = %Rn,f(r)Ysz(H,qb) (2.33)

mais avec un R,(r) au comportement différent. Nous expliquerons la détermination
de R,s(r) Sec. 2.3.2. Les quatre nombres quantiques caractérisent ’ensemble des états
liés de I'atome.

Cette propriété est indépendante de 1’électron i, par conséquent dans un atome a
symétrie sphérique, chaque électron i considéré comme indépendant se caractérise par
un jeu de quatre nombres quantiques (1;¢;, my,, ms,) pour lesquels la fonction d’onde ¢;
est de la méme forme que équation (2.18). Dans cette approximation, la fonction d’onde
de l'atome ¥ (ry, - - - ,ry) doit alors s’écrire comme le produit des fonctions d’onde des
électrons pris indépendamment les uns des autres. Or, les électrons liés & un atome sont
des fermions et sont indiscernables les uns des autres, autrement dit les permuter ne
doit pas changer la fonction d’onde. Le principe d’exclusion de Pauli que nous avons
évoqué Sec. 1.2.3 a pour conséquence que la fonction d’onde de I’ensemble de ces élec-
trons doit étre antisymétrique.

Un produit peut étre rendu antisymétrique par la somme alternée de tous les pro-
duits permutés des ¢;(r;) :

N
W(ry, - rn) = Vlﬁz(—wn@(%)), (2.34)
P

i=1

ol p parcourt I’ensemble des permutations des N électrons, et (—1)” désigne la signa-
ture de p, c.-a-d. la parité du nombre de transpositions dont p est composée. La formule
(2.34) est exactement celle d'un déterminant, aussi la fonction d’onde de I’atome ¥ est
un déterminant de Slater des fonctions d’onde ¢; :

1
V' N!

¢1(r1) - on(r1)
Y(r),- 1) = : : :

SR (2.35)
p1(rn) - on(rN)

Un déterminant sera nul si deux des ¢; sont identiques. Deux électrons ne peuvent
donc pas étre caractérisés par le méme jeu de nombres quantiques (1, ¢, my, ms).
Sachant que dans le cas hydrogénoide, I'énergie ne dépend que de n d’apres I'équa-
tion (2.27) et que R,;(r) ne dépend ni de m, ni de ms, on en déduit que le comporte-
ment d"un électron dépend principalement de son nombre quantique principal n et son
nombre quantique orbital ¢. Une couche électronique est 'ensemble des électrons ayant
méme 1, et dont I'énergie est voisine. Seules les couches n < 3 sont nettement séparées.
Une sous-couche électronique ou orbitale désigne ’ensemble des électrons caractérisés par
un méme 7 et un méme /. Etant donné que I'énergie ne dépend que de 7 et /, les états
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d’une orbitale sont dégénérés en énergie et les électrons d’une méme orbitale sont in-
discernables.

Energie

4p [T 1]
4s []

3¢ [LLIT]
3p
3s []

2p (LT
2s []

1s

FIGURE 2.1 - Schéma de I’atome en couches : chaque couche se divise en orbitales qui se divisent
en cases qui peuvent chacune contenir 2 électrons. L'énergie n’est pas a I’échelle. L'atome est un
lithiumoide avec deux électrons dans l'orbitale 1s et un électron avec (my = —1,ms = +1/2)
dans l'orbitale 3p.

Le principe de Pauli a pour conséquence que chaque orbitale et chaque couche
peuvent accueillir un nombre limité d’électrons. Une orbitale n¢ peut accueillir autant
d’électrons que de couples (my, ms) tels que —¢ < my < +{ et mg = +1/2. Ce nombre
est égal a 4/ + 2 (voir Fig. 2.1). Une couche, nommée d’apres la lettre correspondant
Tab. 2.2 4 son nombre quantique principal 1, peut contenir au plus 212 électrons. Une

n 1 2 3 4 5 6
lettre K L M N O P

TABLE 2.2 — Noms des couches électroniques.

orbitale s’écrit sous la forme n¢ ou n est le nombre quantique principal, tandis que ¢
est la lettre correspondante Tab. 2.2. Ainsi, l'orbitale caractérisée par les nombres quan-
tiques n = 3 et £ = 1 fait partie de la couche M et est écrite 3p.

2.2 Configurations électroniques

Dans un atome a N électrons, les N électrons sont répartis entre les couches électro-
niques de 'atome et les orbitales qu’elles contiennent. La donnée du nombre d’élec-
trons de chaque orbitale caractérise une configuration électronique. Mais détailler les
configurations électroniques revient a briser la symétrie sphérique et nécessite le retour
aux termes d’interaction électronique, au-dela du modéle de champ moyen.
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Energie Energie
A A

4p (T dp [T
4s [] 4s

3d [ [[[[] 3d [ L[[T]
3p (L[] 3p
3s [] 3s

2p 2p
2s 2s

1s 1s

FIGURE 2.2 — Répartition des électrons dans les orbitales des ions Mg*" 1522s22p* (gauche) et
Fe’ ™ [Ar] 4s (droite).

2.2.1 Nature et contenu d’une configuration électronique

Dans un atome, chaque orbitale contient un nombre w d’électrons, sa population, qui est
comprise entre 0 et4/ + 2. Deux électrons d"une méme orbitale sont dits équivalents. Si
la population d"une sous-couche est 0 ou 4/ + 2, la sous-couche est dite fermée; dans
les autres cas elle est qualifiée d’ouverte. Une orbitale avec 4/ + 2 — w électrons a une
structure tres similaire a une orbitale avec w électrons [8]. C’est ainsi qu'il est parfois
plus pertinent de parler de trous, c.-a-d.d’électrons manquants dans une orbitale [29,
30] : une orbitale n¢ de population w a 4¢ + 2 — w trous.

Une configuration électronique est définie par le nombre d’électrons de chaque orbi-
tale non-vide, ainsi que de la charge nucléaire Z, donnée sous la forme de 1’élément
correspondant.

C=27Z (ml™) (2.36)

k=1,4q"

ol g est le nombre de ses orbitales. Lorsque des électrons se lient a un atome, ce sont les
orbitales les plus basses qui se remplissent en premier, car les électrons se désexcitent
vers les états de plus basse énergie tant que ces derniéres ont des trous. Par conséquent,
les électrons « commencent » par remplir I'orbitale 1s ; une fois 1’orbitale 1s pleine, I'or-
bitale 2s se remplit, puis 'orbitale 2p et ainsi de suite dans 'ordre des n et ¢ croissants.
La configuration fondamentale est celle de plus basse énergie. Les autres configurations
sont qualifiées d’excitées. La plupart des configurations fondamentales présentent au
plus une orbitale ouverte. Par exemple, Fig. 2.2, la configuration fondamentale du ma-
gnésium ionisé 4 fois (8 électrons) est Mg*" 1522522p*. Une configuration excitée du fer
ionisé 7 fois (19 électrons) est Fe” ™ 1s22522p3s23p®4s. Une autre notation de l'ionisation
Q utilisée dans la these est la notation spectroscopique : on écrit Q + 1 en chiffres romains.
Par exemple, le fer ionisé 7 fois s’écrit Fe VIII. Le phosphore neutre s’écrit P I.
L'énumération de tous les remplissages d'une configuration est une tache fasti-
dieuse pour les éléments de Z modéré a élevé, et elle n’est pas pertinente car la plupart
des orbitales énumérées sont pleines. L'habitude est donc de réduire I'énumération en
introduisant 'ionisation Q, avec la relation Q + N = Z, ou en regroupant 1'ensemble
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Gaz Nombre d’électrons Configuration
Hélium 2 [He] = 1s?

Néon 10 [Ne] = [He] 2s22p°
Argon 18 [Ar] = [Ne] 3s?3p°
Krypton 36 [Kr] = [Ar] 3d°4s24p®
Xénon 54 [Xe] = [Kr] 4d°5s25p°

TABLE 2.3 — Les configurations de gaz noble.

des orbitales pleines dans une des configurations de gaz noble Tab. 2.3. Le fer ionisé 7
fois se réécrit Fe’ " [Ar] 34 ou, quand il n’y a pas d’ambiguité, Fe’ " 3d.

Le nombre d’états, ou dégénérescence g~ que contient une configuration C se calcule
aisément. Chaque orbitale n¢ contient 4¢ + 2 états distincts. L'orbitale n/® contient w
électrons indiscernables qui se répartissent dans 1'un de ces états, soit une dégénéres-

cence :
(40 + 2)!

8 =l = Gy w)twl

(2.37)

Les états des différentes orbitales étant indépendants, la configuration C = (¢, *)

k=1,
a pour dégénérescence le produit des dégénérescences de ses orbitales, a savoir
a w,
— k
sc=[1C7 o (2.38)
k=1

Nous verrons Chap. 7 cette quantité est un tres bon indicateur de la complexité de la
configuration. Une configuration simple est une configuration avec une dégénérescence
n’excédant pas quelques dizaines. Au-dela de quelques centaines, une configuration
peut étre qualifiée de complexe. Les sous-couches fermées ont toujours une dégénéres-
cence égale a 1, elles n’ont aucun effet sur la dégénérescence de la configuration et sa
complexité.

A température modérée (quelques dizaines d’électron-volt) et pour des éléments
pas trop lourds, les couches sont bien séparées et les orbitales sont plus proches en
énergie des autres orbitales de la méme couche que de celles d’autres couches®. Les es-
péces abondantes dans le plasma ont alors une couche ny qui est partiellement remplie,
les couches plus profondes (n < ny) étant pleines et les couches plus hautes (n > ny)
étant vides ou presque. La couche partiellement remplie est appelée couche de valence,
les couches pleines sont appelées couches de cceur.

La brisure de symétrie sphérique fait apparaitre des niveaux désignés sous le terme
de structure fine dans la littérature. Cette structure fine associe deux types d’objets :

e les états de moment cinétique quantique, qui déterminent la structure en niveaux
de la configuration;

e les intégrales sur les fonctions d’onde, qui déterminent 1’énergie des états.

L’ensemble permet d’obtenir les deux grandeurs qui caractérisent chaque état et chaque
niveau : I'énergie et le poids statistique. Déterminer la structure fine d"une configura-
tion revient a diagonaliser le Hamiltonien atomique de 1’équation (2.29). Nous allons

5C’est vrai pour n > 3. Pour n plus grand, des interversions peuvent se produire, en particulier pour
des atomes de Z moyen a élevé peu chargés.



38 2. STRUCTURE ATOMIQUE

I
(6,my, £1/2) ===p (j,m)

ji

LS

(o —— M)

1

FIGURE 2.3 — Schéma de couplage des moments cinétiques envisageables entre les moments
cinétiques de chaque électron (en haut) et les moments cinétiques de la configuration (en bas).
La fleche bleue illustre la démarche du couplage LS, la fleche rouge illustre la démarche du
couplage jj.

préciser comment les états dans lesquels on peut trouver la configuration se structurent
en niveaux, et quelles quantités globales sont impliquées dans le calcul de la structure
fine, opération tres complexe dont nous ne donnerons que les grandes lignes.

2.2.2 Les états de moment cinétique

Le Hamiltonien atomique (2.29) conserve le moment cinétique total | de I’atome, par
conséquent sa matrice sur la base des états est diagonale par blocs associés a un mo-
ment cinétique total ], ou J-blocs. Les états d"une configuration sont alors de la forme
|YJMj), ol y regroupe I’ensemble des autres parameétres quantiques dont le détail n’est
pas pertinent. L'énergie de 1’état |yJM;) ne dépend pas de M;j, par conséquent le ni-
veau |y]) est dégénéré et son poids statistique est égal a 2] + 1. Dans 'optique d’une
utilisation en thermodynamique, il faut connaitre, pour chacun des états 7], le moment
cinétique total ], ou le poids statistique 2] + 1, et I'énergie E,,;.

L'état de moment cinétique de chaque électron est caractérisé par 4 nombres :
¢, my et s, ms. Etant donné que s = 1/2 et my = +£1/2, les trois nombres ¢,m, et
ms = £1/2 suffisent pour déterminer 1’état d"un électron, et leur moment cinétique to-
tal est (] =0+£1/2,mj=my+ms=my+ 1/2). Les électrons d’une méme sous-couche
k = nl combinent les nombres quantiques de moment cinétique qui les caractérisent
pour donner les moments cinétiques orbital (L, My, ), spin (S, Ms, ) et total (], Mj,)
de l'orbitale. Les trois moments cinétiques des orbitales se couplent pour donner les
états de moments cinétiques de la configuration (L, My.), (S, Ms) et (], Mj).

Le chemin a gauche puis en bas Fig. 2.3 signifie que I'on couple séparément les
moments cinétiques orbital et de spin, et que le moment cinétique total s’obtient par
couplage de L et S sur la configuration. Les niveaux <y] sont alors exprimés dans une
base (|7LS]Myj)) et on parle de couplage LS. Alors I’ensemble des |7LS]) qui ne different
que par | constituent le terme spectroscopique *>*1L, ot1 25 + 1 est toujours entier, pair
si S est demi-entier, impair sinon, et L écrit avec 1’alphabet spectroscopique Tab. 2.1.
Appartenant a un terme spectroscopique, chaque niveau se met sous la forme |72°*1L),
ou 77 regroupe les autres nombres quantiques.
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\ p \
Couplage LS Couplage jj
ig 3p 1p ]92% pPipP3 PZ% —
v v
JO/INON NGE
So Py “Pr P Dy (P%> (p%)o

FIGURE 2.4 — Décomposition en niveaux d’énergie de la configuration p? suivant les couplages
LS (gauche) et jj (droite).

Le chemin en haut puis a droite signifie que 1'on couple d’abord ¢ et s pour chaque
électron pour obtenir le moment cinétique total j. Si £ > 0, l'orbitale n{® est parta-
gée en deux types d’électrons : ceux pour lesquels j = £ 4 1/2 et ceux pour lesquels
| = ¢ —1/2. Les j sont ensuite couplés de maniere a ce qu’on obtienne le moment ci-
nétique total | de la configuration. Les niveaux y] sont alors exprimés dans une base

10 ((-..(J1,J2),--.)]q) IM;) et on parle de couplage jj.

Lorsque, dans le Hamiltonien (2.29), les effets relativistes, spin-orbite notamment,
sont faibles par rapport a la répulsion réciproque des électrons, les moments cinétiques
orbitaux sont relativement indépendants des moments cinétiques de spin et le cou-
plage LS est pertinent. En couplage LS pur, 1’énergie ne dépend que des termes spec-
troscopiques 2>+ de poids statistique (25 4+ 1)(2L + 1) A l'inverse, si le spin-orbite
est prédominant devant la répulsion mutuelle des électrons, alors le moment cinétique
total sépare les orbitales en deux, et le couplage jj est le plus pertinent. Les configura-
tions sont alors divisées en sous-configurations relativistes (SCR) définies par n¢j, avec
j =€ =£1/2 et w compris entre 0 et 2j + 1. Si ni la répulsion coulombienne ni le spin-
orbite prédominent, le couplage est dit intermédiaire et I'expression de chaque niveau
dans une base LS ou jj fait souvent apparaitre plusieurs composantes non nulles. La
décomposition de la configuration p? par les couplages LS et jj est illustrée Fig. 2.4.

Un objectif de la these a été de déterminer le nombre de niveaux caractérisés par un
moment cinétique | donné, que nous réutiliserons énormément Chap. 7, et le nombre
de termes spectroscopiques caractérisés par un méme L et un méme S. La premiére
quantité est notée Q(J) et la seconde quantité Q(L, S). La traduction de 1’équation (2.6)
de couplage des moments cinétiques permet de relier les deux distributions :

Q= ) QLS. (2.39)

A(L,S,])=1

Soit P(My, Mg) le nombre d’états dont les moments cinétiques orbital et de spin s’ex-
priment sous la forme ((L, M), (S, Ms)), L et S quelconques, et P(M;) le nombre
d’états dont le moment cinétique total s’exprime sous la forme (], Mj), ] quelconque.
Le passage de P(Mp, Mg) a P(Mj) est assuré par la formule suivante :

P(M;) = ; +§ ; P(My, Ms) (2.40)
L S=y
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P et Q sont reliés grace aux formules de Condon et Shortley [22] :

Q) = P(M) = P(M; +1) (2.41a)
Q(L,S) = P(Mr, Ms) — P(M[ + 1, Ms)
~ P(My, Ms +1) + P(My, +1, Ms +1). (2.41b)

A Vlinverse, le passage de Q a P peut se faire par les relations suivantes :

]
P(M)) = ), Q) (2.42)
J=)n
S L
P(Mp,Ms) = ). ) Q(L,S). (2.43)
S=5, L=0

Le nombre d’états d'une configuration peut étre retrouvé en additionnant le nombre
d’états de tous les niveaux, autrement dit, vu (2.38), on a

Sc=2 (2J+1) =) (2]+1)Q(J) = }_(2L+1)(25+1) Q(L,S) (2.44)

7] ] LS

2.2.3 Multiplicité des termes et niveaux de méme J

La détermination des Q(L, S) etdes Q(J) ou, de maniere équivalente, des P(My, Ms) et
P(Mj), doit se faire en deux étapes si la configuration présente plus d"une sous-couche
ouverte :

1. des électrons individuels aux sous-couches, avec la contrainte d’antisymétrie po-
sée par le principe de Pauli;

2. des sous-couches a la configuration entiére, sans contrainte sur le couplage des
moments cinétiques.

L'indépendance du probleme par rapport au nombre quantique principal n autorise
I'omission de ce dernier dans I’énumération des termes spectroscopiques. Le principe
de Pauli interdit a deux électrons équivalents d’avoir méme (my, m;). Soit % une or-
bitale ouverte ou fermée. Les distributions P(M;, Ms) et P(M;) peuvent alors étre dé-
terminées par énumération des différentes combinaisons des (1, ms) des w électrons.
Si les w électrons sont des trous, alors seuls les signes de m, et m; changent, ce qui n’a
aucun effet sur P(M, M) et P(M;) qui sont par définition des distributions paires (au
sens de 1’analyse). De plus, M|, ne peut prendre que des valeurs entieres, tandis que Ms
prend uniquement des valeurs demi-entiéres si w est impair, ou des valeurs entiéeres si
w est pair.

Une orbitale fermée ne peut avoir que M; = Mg = M; = 0doncL =S =] =0
et son unique terme spectroscopique est 'S. §'il y a un électron, le seul terme possible
est 2L, d’ott deux niveaux 2L; 4 et AL /2. S'il y a deux électrons, le principe de Pauli
équivaut a ne sélectionner, sur le produit tensoriel [£1/2) ® |¢ 1/2), que les termes pour
lesquels L + S est pair [8, 22], d’oi1 une alternance de termes singulets 'L pour L pair et
de termes triplets °L pour L impair. Il existe des formules encore relativement simples
pour calculer les termes spectroscopiques pour trois électrons [31], mais au-dela il faut
utiliser une méthode générale. La méthode traditionnelle pour déterminer les termes
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spectroscopiques passe par une énumération de tous les sous-ensembles a w éléments
de I'ensemble des 4/ + 2 états (my, m,) dans lesquels peut se trouver au plus un électron
de l'orbitale. Ce calcul fastidieux n’est plus nécessaire car des tables donnant les termes
spectroscopiques ont été construites depuis longtemps [8]. De plus, bien que trés rapide
par rapport a d’autres étapes du calcul de la structure atomique, la complexité de cette
étape est combinatoire, car Cy; ,, croit comme un polyndme de degré w si w est fixé et

exponentiellement pour les sous-souches £2+1 ;

2041 42€+1
C _—. 2.45
w2 i ) 245)

Une méthode par récurrence [32] permet de déterminer les termes spectroscopiques de
n‘importe quelle orbitale en temps polynomial de degré 4, mais avec un espace mé-
moire polynomial de degré 4 en /, a comparer a 1’'espace mémoire exigé par I'énuméra-
tion brute, de degré 2 en /.

La seconde étape consiste en un couplage des termes spectroscopiques ou des ni-
veaux de deux sous-couches, autrement dit un produit tensoriel des espaces d’états
de couple de moments cinétiques (L, S) ou de moment cinétique J. Entre deux orbitales
différentes, le principe de Pauli ne s’applique pas et tous les termes issus du produit ten-
soriel sont permis. On suppose connues les distributions P;(Mp, Ms), Pi(M;), Qi(L,S)
et Q;(J) pour les deux sous-couches (i = 1,2), et on veut déterminer les distributions
de termes Q12(L, S) et Q12(J) Le passage des Pi(M;) et Q;(]) a Pio(Mj) et Qq2(]) est
similaire a celui des équations (2.40) et (2.41) :

Pp(Mp) = ). Pi(M)Py(Ma) (2.46a)
Mi+Mp=M;

Qu)= Y., Q1)) (2.46b)
A(]lr]Z/I):l

Le passage des P;(Mp, Ms) et Q;(L, S) & P1o(Mp, Ms) et Q12(L, S) est nettement plus
fastidieux, mais nécessaire pour accéder a la distribution Q(L, S) de 'ensemble de la
configuration :

Pip(Mp, Ms) =YY Pi(Mp1, Msy) Pa(Mpz, Msy) (2.47a)

M +Mpp=Mg
Mg1+Mgsr=Ms

Qu(L,S) =Y Y Qi(L1,51)Q2(L2, S2). (2.47b)

A(Ly,Ly,L)=1
A(S1,5,,8)=1

Les différents cheminements possibles pour obtenir Q(L,S) et Q(]) sont résumés
Fig. 2.5.
Dans un repere (L, S), ot L est entier et S entier ou demi-entier selon que le nombre
d’électrons est respectivement pair ou impair, le domaine des points (L, S) qui vérifient
la double inégalité (2.5) est I'intersection de deux rectang]les :

o le rectangle délimité par L=0etL =L,,S=SnetS = S0

e le rectangle délimité par les droites L+ S < J,L < [+ S5, S < J+ L, ouvert vers
les L et S grands.

61indice droit n dénote une valeur minimale ; Iindice droit x une valeur maximale.
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|0, mp; £1/2) v > |j,mj)

i Principe
' d’exclusion
: de Pauli

v

Pk(MLrMS) ......... » Pk(M])

FIGURE 2.5 — Représentation des différents chemins de couplage permettant d’arriver vers
Q(L,S) et Q(J) via les différentes distributions intermédiaires. Les fleches en pointillés repré-
sentent le passage, irréversible, d'une description par rapport a (L, S) a une description par
rapport a J. Les fleches doubles indiquent le passage d"une description en états a une descrip-
tion en termes ou niveaux. Les fleches larges indiquent le couplage entre plusieurs orbitales.
L’ensemble des fleches indiquent le sens dans lequel on peut évoluer. Les fleches rouges sont
les opérations pour lesquelles la J-moissonneuse peut étre utilisée; la fleche en bleu indique
I'opération fastidieuse équation (2.47) ; en vert est indiqué ce qui est tabulé Réf. [8].

N /
N

LN

of 1 2 3 4 5 6 L

FIGURE 2.6 — lllustration de la zone (points en vert dans le rectangle bleu) dans laquelle la
relation du triangle est satisfaite pour (Ly = 6,5« = 3) et ] = 2.
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_ 2 _ 2 _
4 <fo P] 1/2 s o P] 3/2 P] 5/2
0 1 D 0 1 D 0 1 D
1 \J2 F 1\ 2 F 1\ 2 F
1 1 G 1 1 G 1 1 G
1 1 H 1 1 H 1 1 H
0\ 1 0\ 1 0NN 1
0 0 0
3 6 6

TABLE 2.4 — Exemple de J-moissonneuse sur d°, passage de Q(L,S) a Q(J).

En faisant un huitieme de tour, on se raméne a délimiter la zone ot sommer les
termes permis par le moment | & un rectangle droit. De cette maniere de voir le cou-
plage d’un ensemble de termes spectroscopiques, on en déduit une méthode prati-
cable a la main, méme pour des configurations complexes, que nous appelons « J-
moissonneuse ». L'idée est d’écrire la multiplicité des termes spectroscopiques dans
un tableau tourné d’un huitiéme de cercle (7 radians). Avec L = 0 et S = 0 au som-
met (rotation de —%), I'axe des L pointe en bas a droite et I’axe des S en bas vers la
gauche. Si S, = 1/2 (nombre d’électrons impair), alors on trace la droite S = 0 et on
place le nombre de termes doublets 2 a I’aplomb des L correspondants. On trace en-
suite la droite S = 1 puis on réitere avec les termes quadruplets, et ainsi de suite jusqu’a
Sx. Le tracé de ces droites permet de poser des repéres et de tenir compte de la parité
du nombre d’électrons. Si S, = 0, alors le nombre d’électrons est pair et le nombre de
termes singulets 'L est placé a I’aplomb des L correspondants. La droite S = 1/2 tracée,
on réitere ces deux opérations avec les termes triplets, et ainsi de suite. La « moisson »
des | commence avec J, = Sy, jusqu’a Jx < Ly + Sx. Le domaine dans lequel sommer
les niveaux | est délimité Fig. 2.6 par les droites S — L = ] a gauche, L — S = | a droite
et L +S = J en haut. Q(J) est alors la somme des Q(L, S) dans ce domaine.

La J-moissonneuse peut étre utilisée non seulement pour le passage de Qk(L,S)
a Qk(J), mais aussi pour le passage des Qx(J) a Q(J). La liste de niveaux ] issue du
couplage de deux orbitales k et | peut étre obtenue en appliquant la moissonneuse au
tableau des produits Qx(J) Q;(J) Tab. 2.4.

La liste des termes spectroscopiques est ensuite utilisée pour diagonaliser le Hamil-
tonien atomique dans la base formée par ces termes. Quand le couplage LS est fort,
la matrice hamiltonienne a des éléments non-diagonaux tres faibles par rapport aux
éléments diagonaux. En elle-méme, la distribution Q(J) est tres utile pour calculer des
quantités globales sur la configuration et les transitions en partant. Nous verrons diffé-
rents exemples Chap. 3 et 7.
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2.3 Energie, intégrales radiales et fonctions d’onde des
configurations électroniques

Maintenant que nous avons vu comment se décompose une configuration, le calcul de
I"énergie moyenne et des fonctions d’onde permet de connaitre la structure atomique
d’un systeme a plusieurs électrons.

2.3.1 Energie et intégrales de structure atomique

Sans forcément connaitre les composantes radiales R,;(r), il est déja possible de dé-
terminer quelles intégrales radiales sont utiles et d’expliciter la méthode de calcul de
I’énergie moyenne d’une configuration, ainsi que I'énergie de liaison de chaque élec-
tron.

L'énergie moyenne d’une configuration C s’écrit sous la forme d’une moyenne de
I'énergie des niveaux pondérés par leur poids statistique [8] :

_ glczf(zH 1)E,, (248)
v

car g telle que définie par I'équation (2.38) est le nombre d’états de la configuration. En
reprenant I’expression du Hamiltonien atomique (2.29), 'énergie moyenne Ec, opposé

de l'énergie de liaison moyenne totale de I'atome, se décompose en plusieurs termes,
eux-mémes sommes sur les électrons ou les paires d’électrons :

Ec =) (il = V2[i) +Z< >

e (2]5)- 62

+o (] 2
= Zj:Ki‘f‘lZui‘FZi;éZEij

)

r12

i>]

_Z<K +Ui+ 5 ZE1]>

J#z

)
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K; est I'énergie cinétique de I’électron i, U; I’énergie de son interaction avec le noyau
et E;j I'énergie d’interaction entre 1’électron i et 'électron j. L'énergie de liaison de I'élec-
tron, ou plutdt son opposé, est :

Ei=K;+U;+) Ej. (2.49)
j#i

Le calcul de ces différentes énergies fait intervenir la notion d’intégrale radiale, une inté-
grale de la forme

{0l = /0 " R(r)OR;(r) dr, (2.50)
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ot O est un opérateur différentiel (observable) et R; = R, ,. La contribution de Iéner-
gie cinétique et du potentiel nucléaire étant des opérateurs a un électron, elles s’ex-
priment sous forme d’intégrales radiales élémentaires :

© 2 g
K; = (i| — V?|i) = /0 Ri(r) [—jrz + &(E;jl)] Ri(r)dr (2.51)

pour I'énergie cinétique, et

n={

© 27
>: / —ZZ2|R(r) [Pdr (2.52)
0 8]}
pour énergie potentielle nucléaire.

Pour l'opérateur a deux électrons, la présence de r1, complique la tache, car le terme
% doit étre développé en fonction de r; de r, et du cosinus de 1’angle w que les deux
rayons-vecteurs forment, a 'aide du théoreme d’Al-Kashi et du développement en

27

Ti

harmoniques sphériques [8]. L'élément de matrice <1] ‘ % ’ tu> entre deux produits de

fonctions a deux électrons s’écrit alors en fonction des intégrales coulombiennes’

y © 2k . .
RK (i, tu) = / / SR (m)R! (r2) Ry (r1) Ry (r2) dry dr (2.53)

R}kRu d1’2

2

0o 2 1 A 2 [e°] 2
2

ol r~ = max(ry,12) et r« = min(ry,r2), et d'intégrales de produits d’harmoniques
sphériques normalisées qui sont détaillés aux chapitres 5 et 6 de [8]. Les opérateurs a
deux électrons portent deux contributions :

ij>;
i)
"2

Ces deux contributions font intervenir les intégrales de Slater, qui sont de deux types [8] :

e la contribution directe <z ]

T2

e la contribution d’échange — < ij

e les intégrales directes
koo Koo oo *© 27"k 2 2
F*(ij) = R*(ij, ij) = //0 k+1 |R;i(r1)] |Rj(r2)| drq dr; (2.54)
e les intégrales d’échange

GH(ij) = R¥(ij,ji) = [ [flR* VR (r2)R;(r)Ri(r2) dry dra. (2.55)

Les coefficients multiplicateurs des F¥(ij) et des G*(ij) sont nuls, & moins que la
relation du triangle A(¢;, £;,k) = 1 soit vérifiée et que £; + ¢; + k soit pair. Les seules
intégrales de Slater qu’il soit nécessaire de connaitre sont donc

’Comme dans Réf. [8] et beaucoup d’autres ouvrages, R* est le conjugué de R.
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o F¥(ij), k=0,2,...,min(2¢;,2());
et

° Gk(ij), k= |£1‘ —£j|, Mi —€j| —|—2,...,€i+£]‘.

On obtient alors I'expression des E;; énergie d’interaction entre deux électrons :

.. 1 A AAS .. si les électrons ne
.. — 10 _ = i ] k
Eij=F2() 2 Zk: ( 0 00 > G (i) sont pas équivalents ; (2.56)
.. 20;+1 v k¢ 2 .. si les électrons ’
.. — 10 _ ! i i k
Eii = F (i) 4/; 4+ 1 kg] < 0 00 ) FH (i) sont équivalents.

En premiere approximation, I'énergie d’ionisation d"un électron est égale a son éner-
gie de liaison E;. L'intégrale de spin-orbite se déduit de la formule (2.24) :

a2 1 /dV;
gl' = gn,{,‘ = 0 - :
2 Jo r \ dr

) |R;(r)|* dr; (2.57)
out V;(r) est le potentiel de champ central produit par la moyenne des interactions avec
les autres électrons et le noyau.

2.3.2 Calcul autocohérent

Nous avons écrit la composante radiale R,,/(r) pour un atome hydrogénoide équation
(2.21). Dans le cas d"une configuration a plusieurs électrons, la répulsion entre électrons
peut étre traitée de maniere approchée a 'aide de l'approximation du champ moyen.
Le calcul de R,,¢(r) peut se faire selon plusieurs méthodes.

Une méthode connue, utilisée dans HULLAC [33], FAC [34] et d’autres codes de
structure atomique est celle du potentiel paramétrique [35, 36, 37, 38, 39]. Le potentiel
paramétrique est une combinaison linéaire de fonctions a 1’expression simple. L'utili-
sation du principe variationnel permet de déterminer les parametres. Une fois tous les
parametres de la combinaison linéaire obtenus, le potentiel est déterminé. Méme si le
potentiel paramétrique est d'une précision acceptable par rapport a ce qui serait ob-
tenu par la méthode de Thomas-Fermi ou un calcul a I’aide d"un modele hydrogénique
écranté [9, 40, 41], la solution obtenue n’est qu’une projection de la solution exacte sur
’espace accessible avec la base de fonctions paramétrées.

La méthode de construction du potentiel atomique et des fonctions d’onde que nous
avons retenue est celle utilisée dans les codes de COWAN [8] et SCO [42, 43]. Il s’agit
du potentiel autocohérent, qui repose sur la méthode de Hartree-Fock, avec utilisation
de la théorie de la fonctionnelle de densité et de 'approximation de la densité locale,
rappelées plus tard par les acronymes respectifs DFT et LDA [8, 42]. La donnée initiale
est celle d"une configuration C, caractérisée par sa charge nucléaire et le remplissage de
ses orbitales (niéf.u")izl,q. Les équations de Hartree-Fock sont le conséquence de 'appli-
cation du principe variationnel & un lagrangien ot les variables conjuguées des w; sont
les €; que I'on identifie aux énergies de liaison des électrons E;. Il y a autant d’équations
de Hartree-Fock a résoudre que d’orbitales. Chaque équation est une équation diffé-
rentielle sur une des R;, et les termes de 1’équation différentielle dépendent d’intégrales
sur les autres R;, d’ot le qualificatif d’équation intégro-différentielle.

La méthode de DFT-LDA la plus simple se base sur 1’approximation du potentiel
local, qui donne une équation homogene pour chaque électron — ou plutot chaque or-
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bitale —:
d? i l; (51 + 1)

~37 Tt Vi(r) | Ri(r) = €iRi(r). (2.58)

Suite a la présence de corrections relativistes, le potentiel local de champ central V;(r)
est différent d"une orbitale a I'autre [8]. Il peut étre est défini, dans le cas le plus général,
en fonction de tous les R;(r). Cette définition est cependant directe. La procédure de cal-
cul autocohérent est une procédure numérique itérative, et chaque itération comprend
trois étapes.

1. On suppose un ensemble d’ansiitze® (R¢),_, . Ces ansitze peuvent provenir d'ité-

i=1,q
rations précédentes ou d’expressions simples (ex. fonctions hydrogénoides).

2. Pour tout 7, le potentiel V;(r) est calculé directement.
3. L'équation (2.58) est alors résolue, ce qui donne un nouvel ensemble de R3(r).

4. Pour un schéma numérique stable, les nouveaux ansitze sont souvent combinés
aux anciens, par une formule du type R; = c¢R? + (1 — ¢)R$, avec ¢ généralement
proche de 0,5, mais qui peut varier librement entre 0 et 1.

Le choix de la forme de V; permet de retomber sur les schémas classiques de poten-
tiel autocohérent. SCO [43, 42] et le code de COWAN [8] font usage de la méthode de
Hartree-Fock-Slater, dans laquelle le potentiel de 1’orbitale i s’exprime en Rydbergs :

1/3
Vi(r) = —? V) — % (M"ﬂ(”> Ry. (2.59)

p est la densité totale moyennée sur la sphere des électrons :

q 1 q
o(r) =Y wipi(r) = P Y wiRZ(r) (2.60)
i=1 i=1
o q 2.2
_ (T2 w'aydV; (e — Vi)
Vel = i;wl /0 r> Ri(ra)drs r dr 2mc? (2.61)

I'énergie potentielle classique d'un électron-test dans le champ sphérique moyen en-
gendré par tous les électrons de ’atome. Le potentiel est autocohérent, et il dépend de
toutes les composantes radiales R;(r).

2.3.3 Périodicité et comportement en fonction de Z

Nous avons vu que les configurations avaient une énergie moyenne qui dépend du
remplissage des orbitales. Les couches et les orbitales qu’elles contiennent se rem-
plissent dans l'ordre des n croissants, puis des ¢ croissants. Cette regle de remplissage
est rigoureuse a ionisation élevée, ou plutdt lorsqu’il y a peu d’électrons dans 1’atome,
mais pour les atomes neutres ou peu ionisés il y a, a partir de l'orbitale 3d, des inter-
versions et des compétitions de couches. Le remplissage des atomes neutres est bien
approché par la regle d’aufbau ou regle de Klechkowski [44], qui stipule que le rem-
plissage se fait a n + ¢ croissant, puis a n croissant. Ainsi, 'ordre de remplissage des

8Mot allemand pouvant se traduire par fonction d’essai.
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atomes neutres et, dans une moindre mesure, de ceux qui sont faiblement ionisés, est
identique jusqu’a 3p (Argon), puis se fait dans l'ordre : 4s, 3d et 4p (Krypton), 5s, 4d et
5p (Xénon), 6s, 4f, 5d (compétition entre les deux orbitales) et 6p (Radon), 7s, 5f, 6d...

Si on regarde le potentiel moyen des électrons et du noyau V(r) pour un atome
de charge Z ayant N = Z — Q électrons, on peut deviner le comportement pres et
loin du noyau. Prés du noyau, aucun électron ne fait écran a la charge nucléaire,
donc V(r) ~ —£. Loin du noyau, et & I'extérieur de la zone de plus grande proba-
bilité des électrons périphériques, tous les électrons font écran a la charge nucléaire,
et V(r) ~ —%. La conséquence de ces deux comportements est que les atomes avec
beaucoup d’électrons ont un puits de potentiel tres profond, et les fonctions d’onde a
moment cinétique élevé n’ont pas ou peu de nceuds. Elles sont de fait tres sensibles a
leur position par rapport au « bord du puits », dans lequel, lorsque 1’atome est neutre,
elles « tombent » brutalement lorsque Z augmente. Ce phénomene est tres bien détaillé
Réf. [8].

Une propriété remarquable de I'intégrale de spin-orbite §; est qu’elle croit beaucoup
plus rapidement avec Z que les intégrales coulombiennes. Dans une orbitale n/, les
électrons sont soumis a un champ central dont la charge nucléaire effective est Z,,, =
Z — S, ou S est une constante d’écran pratiquement indépendante de Z. De l'expression
hydrogénique (2.24) et sachant que (r~!) « Z (moyenne de r pondérée par R, (r)), on
en déduit que

Ent o< (Zue)* (2.62a)
F«z, (2.62b)
G Z,y, (2.62¢)

de sorte que les configurations d’atomes a Z élevé sont proches du couplage jj pur
si une orbitale profonde avec ¢ > 1 est ouverte. De maniere générale, 1'effet de spin-
orbite est élevé dans le voisinage immédiat de la charge nucléaire, et faible ailleurs. Les
orbitales touchées par la séparation spin-orbite sont celles dont la composante radiale
R, (7) est significative prés du noyau. Les orbitales 2p sont les premiéres a étre séparées
par se spin-orbite, et les autres orbitales p, dont la composante radiale est significative
prés du noyau, sont concernées par la séparation spin-orbite lorsque Z devient plus
élevé. Les orbitales de nombre quantique secondaire plus élevé ont une composante
radiale bien moins significative a proximité du noyau, et ne sont séparées par le spin-
orbite que si Z est élevé.



FAISCEAUX DE TRANSITION
ET OPACITE

Nous avons expliqué Chap. 2 en quoi consiste une configuration électronique et com-
ment elle peut étre détaillée. Maintenant, nous envisageons les transitions entre confi-
gurations et entre niveaux, ainsi que leur contribution a 'opacité. Le but est d’aboutir a
un premier modele d’opacité lié-lié détaillé, dont les résultats sont déja utilisables dans
lI'interprétation d’expériences.

3.1 Faisceaux de transition

Toute espece X présente dans le plasma contribue a I'opacité lié-lié par les faisceaux de
transition X — X’ qui en partent. Nous posons ici les bases du calcul de faisceaux de
transition détaillés.

3.1.1 Généralités sur les transitions dipolaires électriques

Les transitions peuvent étre abordées de deux points de vue : soit de celui de 1'espece
de départ qui peut subir des excitations variées, soit de celui du processus, qui opere
sur un ensemble d’espéces de départ.

Nous nous intéressons aux transitions monoélectroniques dipolaires électriques. Mono-
électronique signifie qu'un seul électron change d’état, passant des nombres quantiques
|nl, myms) a l'état |n'l', mym;). Les autres nombres quantiques des électrons sont in-
changés. L'ensemble des transitions ayant en commun 1’orbitale de départ et celle d’ar-
rivée est appelé saut monoélectronique. L'approximation dipolaire électriqgue (E1) part du
principe que, quand la longueur d’onde d’un rayonnement électromagnétique est as-
sez grande, le champ électromagnétique est a tout instant uniforme sur 'ensemble de
I’atome. Les dimensions d"un atome — plus exactement du domaine de 1'espace dans
lequel les fonctions d’onde des orbitales non vides ne sont pas négligeables —, est de
l'ordre de I’ Angstrom c.-a-d. 10~8 cm ou un peu moins de deux fois le rayon de Bohr ay.
L’approximation dipolaire électrique est donc valable dés lors que la longueur d’onde
du rayonnement dépasse quelques Angstroms. Ce qui limite I’approximation dipolaire
électrique a des énergies de photons, absorbés ou émis, de I'ordre de quelques keV.

49
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Toutes les transitions envisagées pendant la these sont qualifiées de dipolaires élec-
triques, et cette qualification est désormais sous-entendue.

Nous sommes pour l'instant dans le cas trés général d"une espece X, sans avoir plus
de précision sur sa nature : elle peut étre une configuration ou un niveau. En couplage
LS pur, les termes spectroscopiques pourraient faire partie des espéeces considérées,
toutefois le couplage intermédiaire est le seul étudié dans la these. Dans une approche
détaillée du calcul d’opacité, les deux especes a considérer sont les configurations, et
les niveaux qui les composent. Le détail en états prenant en compte les nombres M;
est nécessaire pour le formalisme, toutefois les champs magnétiques dans les plasmas
hors d’un faisceau laser concentré restent trop faibles pour séparer les états d'un méme
niveau par effet Zeeman [22, 45, 46, 47], et le calcul des transitions d’état a état revient
a appliquer le théoreme de Wigner-Eckart [8] aux transitions de niveau a niveau.

Les transitions de niveau a niveau, ou, en couplage LS, de terme a terme, sont ap-
pelées raies spectrales. La raie spectrale du niveau -yJ au niveau ']’ s’écrit y] — 7'J’.
Le faisceau de transition de la configuration C a la configuration C’, écrit C — C/, est
constitué de 1’ensemble des raies spectrales y] — 7] telles que vJ € Cet '] € C,
comme schématisé Fig. 3.1. Mais un faisceau de transition peut aussi étre vu comme
I'application d’un saut monoélectronique n¢/ — n'¢’ a une configuration de départ.
Cette définition sera pertinente a partir de Chap. 4.

)  —

——
- Raies E1 - T
Niveaux j \ Niveaux
Configuration Configuration
- : Faisceau S = —
Niveaux Niveaux
Configuration Configuration

FIGURE 3.1 — Schéma des concepts de transition lié-lié utilisés dans ce chapitre.

Dans un atome, I'opérateur moment dipolaire s’écrit D = er. La transition ] —
7']’ est autorisée si, et seulement si, 'élément de la matrice des transitions dipolaires
électriques (7yJ|r|7']’) est non nul, ce qui revient aux regles de sélection suivantes [8, 22] :
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e Le nombre quantique secondaire varie de 1 :

Al = +1; 3.1)

e et A(J,1,]') =1 (relation du triangle), autrement dit

AT=0,+1, 0/40. (3.2)

La force de raie est le carré du module de I'élément de matrice réduit, dont le calcul non
completement analytique est détaillé Réf. [8] :
2

8 = |(IIRWIT) (33)

Entre deux configurations, des transitions dipolaires électriques sont possibles si,
et seulement si, en appelant « et § les orbitales du saut monoélectronique correspon-
dant, {5 = {, £ 1. Le nombre de raies dipolaires électriques en couplage intermédiaire
entre les deux configurations peut se calculer assez facilement a 1’aide des notations de
Sec.2.2.2:

Newo= ), Qo). (3.4)
A(JL])=1

En couplage LS, les regles de sélection sont plus séveres, car aux contraintes ci-
dessus se rajoute :
AS =0, (3.5)

d’ot1 une contrainte sur le moment cinétique orbital :
AL=0,£1, 0/40. (3.6)

La aussi, on peut utiliser la distribution des termes Q(L, S) pour déterminer ’ensemble
des raies en couplage LS :

Nis=Y), Q(LS)Q(L,S) (3.7)

S,A(L1,L)=1

En couplage jj, une regle de sélection sur le moment cinétique total j de chaque
électron s’ajoute a celles du couplage intermédiaire :

Aj =0,+1. (3.8)

3.1.2 Raies dipolaires électriques, forces et coefficients d’Einstein

Plusieurs grandeurs sont utiles dans 1’expression des forces de raies et des coefficients
d’absorption, et permettent de relier les transitions atomiques a l'opacité. La force de
raie dipolaire électrique est directement reliée a I'intégrale sur les fonctions d’onde, et
c’est a partir de cette force que toutes les quantités peuvent étre exprimées, en particu-
lier les coefficients d’Einstein et la force d’oscillateur.

Soient deux especes X et Y entre lesquelles peut se produire une transition dipolaire
électrique. Tous les états de Y sont supposés d’énergie supérieure aux états de X. La
probabilité de transition par émission spontanée entre Y et X pendant une unité de
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temps est proportionnelle au nombre d’entités Y :

dn
ditY = —Ayxny(t). (3.9)

Axy, est le coefficient d’Einstein en émission spontanée, et I'intensité de la raie spectrale
correspondant a I’émission s’écrit

I(t) = hvyxy Ayxny(t), (3.10)

ol hvy, est la différence d’énergie entre X et Y.

Mais pour l'opacité, les transitions les plus pertinentes sont celles induites par la
présence d'un champ de rayonnement de densité d’énergie radiative spectrale U (hv).
Un champ de rayonnement peut engendrer de ’absorption, d’ot1 le taux de transition :

d
% = —Bxynx(t) Ju(hvxy), (3.11)

ainsi que de I"émission stimulée

dn,

a —Byxny (t) Ju(hvgy). (3.12)

Bxy est le coefficient d’Einstein d’absorption et Byx le coefficient d’Einstein d’émission stimu-
lée. Ce sont ces deux coefficients qui interviennent dans le calcul d’opacité. Ces trois
coefficients sont liés a 1’équilibre [8] :

Byyny](hvxy) = Ayxny + Byxny ]y (huyy). (3.13)

A Véquilibre thermodynamique local, I'expression de J(v) est donnée par la loi de

Planck :

Jo() = cUp(hr) = 55— BT, (3.14)

2 _hv
C

et les populations ny et n, peuvent étre mises en relation par la loi de Maxwell-
Boltzmann :
h
My _ &Y gy [ My ) (3.15)
Ry  8x kg T

En réinjectant (3.13) dans (3.14), on en déduit des relations supplémentaires entre les
coefficients d’Einstein pour I'E. T. L. :

8xBxy = &yByx (3.16)
et, par convention,
871 hv3
Sy Ayx = TgYBYX' (3.17)

Dans la littérature [8, 22], 1'usage est de noter gA et ¢B quand le contexte, émission
ou absorption, sous-entend le coefficient d’émission stimulée (§ = 2]’ + 1) ou celui
d’absorption (g = 2] + 1). La fermeture des relations entre les coefficients d’Einstein
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a 'E. T. L. ne nécessite que le calcul de I'un d’entre eux. L’énergie de la transition est
notée hv sans indice pour alléger les notations. A partir de la section suivante, et pour
tout le reste de la these, I’énergie de la transition X — X’ est notée hvy_, x/, tandis que
hv sans indice désigne 1’énergie d’un photon quelconque — 1’antécédent de la fonction
opacité —.

Pour le reste du chapitre, nous nous limitons au cas des transitions entre deux ni-
veaux puis entre des configurations détaillées. Soit y] — 7]’ une transition! entre les
niveaux ']’ et vJ. Le taux d’émission spontanée s’écrit :

~16m%h?

gA="3 7 (3.18)

La quantité qui est la plus utilisée en calcul d’opacité est la force d’oscillateur d’ab-
sorption, qui s’exprime en fonction de S :

2 h2y hv
f I*) /]/ — S -
M7 T 322 +1) T 3Ry (2] +1)

S. (3.19)

La force d’oscillateur d’émission, beaucoup moins utilisée, s’écrit :

2 h2v hv

Ele est négative par convention. La force d’oscillateur pondérée ne dépend pas du fait que
le calcul soit en émission ou en absorption :

, h
gf = (2] +1) ‘f“rHW/‘ - (2] + 1) ‘fw’]’%ﬂ‘ - 3;{/},3- (3.21)

Elle peut étre reliée au coefficient d’Einstein d’émission spontanée :

8712 e21/2
A= ——73—3f (3.22)

mc3

ou au coefficient d’Einstein d’absorption :

7'[62

gB = p— gf. (3.23)

3.1.3 Concept et typologie des faisceaux de transition

Un faisceau de transition regroupe I’ensemble des raies partant d"une configuration ini-
tiale C et arrivant dans une configuration finale C’. Le nombre de raies contenues dans
un faisceau est donné formule (3.4). On suppose dans cette section que la probabilité
des états de C ne dépend que de leur poids statistique : c’est ce qui est appelé la SWAP
2. La donnée, pour chaque raie, de I'énergie et de la force d’oscillateur — ou, de maniére
équivalente — d'un des coefficients d’Einstein ou de la force de raie, suffit a caractéri-

IPour alléger les notations et en ’absence d’ambiguité, les indices référant a la transition yJ] — +'J’
sont omis dans le reste de la section, ot nous mettons en relation gA, gB, S et ¢f pour une seule transition.
2Statistical weight approximation en anglais.
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ser le faisceau de transition. La contribution a l'opacité de la raie y] — /]’ s’écrit, en
prenant en compte 1’émission stimulée, a I’aide des coefficients B d Einstein :

PK'y]%y’]’(hV) = hv (nﬂBy/]qﬂ — n’Y/]/B')’,],‘)'YI) I’lq)nr]*y),/]/ (I’ZV)

N, MYy
= K’)’]%ryljl(hV) = TA]/”/ B'YI%’Y’]’ [1 —exp (_W)

T hq)f),jén/jl (hl/), (324)
B

dans I'hypothése de I'E. T. L., oi1 s’applique I’équation de Maxwell-Boltzmann. Le fac-

hv
teur 1 —exp <_W) regroupe les effets induits qui diminuent les opacités lié-lié
B

et lié-libre. Ces effets induits n’ont d’'importance que lorsque hv < kgT. Le fait que ce
facteur dépende uniquement de I'énergie exprimée en unités de température autorise
une factorisation sur 1’'ensemble des processus. L'opacité de la raie y] — ']’ peut éga-
lement étre exprimée en fonction de la force de raie, de la force d’oscillateur ou des
coefficients d’Einstein? :

3
N 20,1y

Na hc?
= - A 17 (I) / /(I’ll/) (325b)
2 Y=y =T
A 8711/7]_)7,],
_ Na W2y B @ h 3.25
= v By y ooy (V) (3.25¢)
Ny meh
= 7 ch"y]ﬁ’)’/]/ @7]*”,/]/(”[1/). (325(1)

Deux expressions sont appréciables : celle en fonction du coefficient d’Einstein d’ab-
sorption, qui présente une constante tres simplifiée, et celle en fonction de la force d’os-
cillateur, car elle n’'introduit pas de facteur hv et obéit a des regles de somme dont nous
faisons usage dans les approches statistiques que nous verrons Chap. 4.

Sans effets induits, le coefficient d’absorption associé a la transition s’écrit directe-
ment en fonction des forces d’oscillateur ou des coefficients d’Einstein :

e’ h fy 'y

Ke_or(hv) = Dy (hv) (3.26a)
vy e 8
hCZ A i
_ — S @ () (3.26b)
YI=7') vI='T 3c
gB il
= Y W, e (). (3.260)

V=T 8c

Les gf, gA et g¢B dépendent des forces de raies S, toutefois, 'ensemble du faisceau
de transition, comme nous verrons Chap. 4, dépend de l'intégrale dipolaire électrique

3Les expressions données ne sont pas rigoureusement exactes, sauf pour 'expression avec le coefficient
By~ Mais la largeur du domaine dans lequel une raie a un profil non négligeable est trés petite devant

Vyj=ay'p-
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entre les orbitales a et § D, g, dont 'expression est :

Dyp = /O " R (r)rRs(r) dr. (3.27)

Le profil de raie ®.;_,,/j(hv) traduit le fait que les photons émis ou absorbés par la
raie y] — 7'J" ont une énergie qui n’est pas rigoureusement égale a hv.;_,.p,dufaitde
plusieurs phénomenes physiques que nous détaillerons Sec. 3.2.1. Dans un atome non
perturbé, la raie, trés étroite, est un pic de Diracen v, ..y, 6 (hv — hvyjpr).

De maniere générale, un faisceau de transition de 1'élément Z s’écrit sous la forme :

Z (ANl a0 — (M)l (3.28)

(A)® regroupe 'ensemble des orbitales spectatrices. Des orbitales spectatrices fermées
n‘ont aucune conséquence sur le faisceau de transition, et agissent uniquement sur
les R;(r), donc la valeur des intégrales radiales. En général, quand elles sont clai-
rement sous-entendues, les orbitales spectatrices fermées sont omises [8, 22, 48, 49].
En revanche, des orbitales spectatrices ouvertes modifient la structure du faisceau, et
peuvent le rendre tres complexe : elles multiplient la dégénérescence des configurations
par un produit de coefficients binomiaux. (A) est ouverte si au moins une des orbitales
qu’elle regroupe est ouverte; si toutes les orbitales sont fermées, (A) est fermée. nf est
I'orbitale initiale, et n’¢' I’orbitale finale.
On distingue différents types de faisceaux selon les valeurs de w et w’.

1. Si (A) est fermée et w’' = 0, le faisceau de transition est de la forme (1 — (@ ¢’
et est dit faisceau de valence, car il s’agit de 1'ionisation d"une orbitale de valence.
Les faisceaux de la forme ¢4+2¢/@" — p4+1p/0'+1 gont Jes complémentaires des
faisceaux de valence.

2. Si (A) ne regroupe que des sous-couches fermées sauf une, un seul électron dans
'orbitale de départ et aucun dans l'orbitale d’arrivée, le faisceau de transition
est de la forme (“¢' — (“{" et on parle de faisceau optique. Les faisceaux de la

! " ’ " L . .
forme (4(+2¢/A0+1 gy pAlH1 g2 g1t gont les complémentaires des faisceaux
optiques.

3. Dans le cas plus général oit (1) est fermée et w’ > 0, le faisceau de transition, de
la forme (@0 — ¢©=1¢""'+1 est un faisceau de Moszkowski.

4. Si (A) est ouverte et que w' (4 +2 — w) = 0, alors on parle de faisceau optique
ou de valence a spectateur.

5. Les autres faisceaux — (A) ouverte et w’ (4¢ +2 — w) > 0 (idem Moszkowski) —
sont qualifiés de complexes.

Cette distinction est utilisée Chap. 4, 7 et 8.

3.2 Elargissements des raies

Le calcul de faisceaux de transitions détaillés, ou DTA (Detailed Transition Array) re-
quiert le calcul de la structure fine de chaque configuration impliquée, initiale ou finale,
puis le calcul des raies dipolaires électriques. Chacune de ces raies est élargie sous I'effet
de phénomenes physiques.
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3.2.1 Physique des élargissements

L'élargissement de la raie y] — ']’ est une distribution W, ;_,,/j telle que le profil de
raie est un produit de convolution :

DQojsyy = Wagosyp # 0(hv — hvaysqryp). (3.29)

Plus précisément, quatre types de processus physiques contribuent a 1’élargissement
des raies.

1. La largeur naturelle w, provient de ’application des relations d’indétermination
de Heisenberg au temps de vie des niveaux. Elle est lorentzienne.

2. L'élargissement Doppler w; est due aux vitesses des ions dans le plasma. Il est
gaussien si distribution de ces vitesses est maxwellienne, ce qui est une approxi-
mation déja faite dans notre approche.

3. La largeur collisionnelle w, est due aux impacts des électrons libres sur les ions.
Dans la theése elle est approchée par une lorentzienne.

4. L'élargissement Stark ws est du a la présence des ions voisins dont le potentiel
modifie localement en temps et en espace le potentiel auquel les électrons sont
soumis. Nous faisons ’approximation que les profils Stark sont gaussiens.

Les élargissements dus aux phénomeénes physiques sont donc de deux sortes :
e les élargissements gaussiens, comme l’élargissement Doppler thermique;

e les élargissements lorentziens, comme la largeur naturelle ou les collisions élec-
troniques.

La combinaison de plusieurs élargissements gaussiens et lorentziens revient a convo-
luer ’ensemble des profils. Cependant, il est intéressant de noter que la convolution
de plusieurs profils gaussiens et lorentziens suit des regles de somme intéressantes. En
effet, la convolution de deux lorentziennes est une lorentzienne de parameétre la somme
des parametres :

Loyx Loy = Loy (3.30)

Ainsi, en calcul d’opacité,
W, = We + Wy 2 We. (3.31)

Par contre, la convolution de deux gaussiennes est une gaussienne de parametre la
somme quadratique des parametres (addition des variances) :

Go*Go =G, jargn- (3.32)

wg = \/w? + w3 (3.33)

De ce fait, I’élargissement de chaque raie est la convolution de deux distributions :

Ainsi, en calcul d’opacité,

1. la loi normale, ou gaussienne de parametre o, écart-type :

Go(x) = e 2?2, (3.34)
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2. la distribution de Cauchy ou lorentzienne, de parametre 7y :

L, (x) = W (3.35)

Le profil de Voigt de parametre gaussien ¢ et de parameétre lorentzien < est un produit
de convolution :

Va,7 = Go * »C'y- (3.36)
Il n’est pas possible de 'exprimer sans utiliser des intégrales impropres :

2
e T 202

a\/ﬂ/w Y2+ (x—t)?

pour un profil de Voigt centré en 0. Nous faisons dans la these I’approximation que tous
les profils de raie sont des profils de Voigt.

Vi (%) S dt (3.37)

Une autre approximation qui est faite systématiquement est que le profil de raie ne
dépend que du faisceau de transition, autrement dit W, ;_,,,;y = Wc_,c. Cette hypo-
theése permet de factoriser les produits de convolution sur tous les faisceaux :

Kcﬁcl(hl/) = Z hzl/,ﬂﬁ,yljlgB,y]ﬁ,y/]/ Wcﬁcl * (S’Y]ﬁ’)’/]/ (hl/) (338)
V=T

= Weso* | ) h2VWH7’I/gB“rHW’I"SwHW’ (hv). (3.39)
yI=y'J

Cette approximation a I’avantage d’accélérer le calcul du faisceau de transition, en par-
ticulier si les profils sont modélisés par des fonctions de Voigt.

3.2.2 Grandeurs relatives aux élargissements, addition et propriétés du
profil de Voigt

Deux autres quantités de largeurs de profils de raies sont tres utilisées en spectrosco-
pie, car ce sont celles qui peuvent en principe étre évaluées dans des spectres expéri-
mentaux. Il s’agit de la largeur & mi-hauteur, souvent abrégée FWHM (full width at half
maximum) et de sa moitié la HWHM (half width at half maximum). La FWHM est égale
a la différence des deux valeurs entre lesquelles les valeurs du profil sont supérieures
a la moitié du maximum global. Deux autres, la largeur intégrale et le facteur de forme,
peuvent servir, notamment dans l’approximation du profil de Voigt que nous propo-
sons plus bas [50]. Pour une distribution WV, la largeur intégrale est définie par

b=bw=1y [ Wdx (3.40

et est I'inverse de la valeur en 0 si la distribution est normalisée. Le facteur de forme est
le quotient de la FWHM par la largeur intégrale :

FWHM
Bw

o= pw = (3.41)
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Quantité Nom Gaussien Lorentzien
Parametre wyy W w,
Largeur a mi-hauteur 2Wyy 2vV2In2wg 2wy
Mi-largeur & mi-hauteur Wy  Wg =+v2In2w, We=w,
Largeur intégrale B Bs =VmzWg Brc=mnw,
Facteur de forme ¢ bg =24/ 1“72 ¢ = %

TABLE 3.1 — Quantités relatives aux largeurs de profil.

L'intérét du facteur de forme est qu’il est sans unité, et qu’il peut donc étre exprimé
indépendamment de la HWHM ou de 1'élargissement gaussien. De ce fait, il caracté-
rise la forme intrinseque de la distribution. La conversion des parametres en HWHM,
FWHM, largeur intégrale et facteur de forme est donnée Tab. 3.1 pour les distributions
gaussienne et lorentzienne.

Les profils de Voigt sont plus complexes, car leur largeur dépend de deux para-
metres : w; et w,. Mais du point de vue des largeurs, il peut étre avantageux d’utiliser
un couple de variables qui refléte deux grandeurs plus intuitives dans les profils de

Voigt : le parametre de forme
wr

et une approximation de la HWHM a I'aide de la formule (B.16) p. 214 annexe B :

Wy ~ wgV2 [\/mz T KR+ (1 . \/E) k] , (3.43)

k

(3.42)

In(2)/m)""*
k= I/ o 66, (3.44)
V10
C’est par ces deux parameétres, facteur de forme et HWHM, que des approximations
des profils de Voigt par des fonctions analytiques bien paramétrées deviennent envisa-

geables.

3.2.3 Approximation du profil de Voigt par la distribution de Pearson vii

Bien qu’étant le produit de convolution exact d'une gaussienne par une lorentzienne, il
y a au moins trois raisons qui incitent a approcher les profils de raies par des distribu-
tions au calcul moins complexe mais au comportement similaire.

1. La fonction de Voigt ne peut s’exprimer a I'aide d"une formule analytique ne fai-
sant pas appel au calcul d’intégrales impropres, méme dans 1’expression a 1'aide
de la fonction d’erreur de Fadeev [51]. Méme si des algorithmes performants ont
été développés, évaluer le profil de Voigt en un point reste plus cotiteux que celui
d’une distribution a expression analytique.

2. Les fonctions approchantes les plus performantes donnent, pres de 1’énergie
moyenne, une erreur de 1’ordre de quelques centiemes par rapport a la fonction
de Voigt. Cette erreur reste faible par rapport aux approximations faites sur les
profils Stark et collisionnels.
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3. Le profil de Voigt a des ailes trop fortes, avec une décroissance en O(x~2), et cet
effet a des conséquences importantes sur l'allure du spectre en opacité [52], et
pose des problemes de convergence de certaines intégrales.

Deux familles de fonctions ont été étudiées par les expérimentateurs [50], et nous allons
reprendre leurs travaux sur la Pearson VII pour assurer une correspondance « dans le
sens inverse », c.-a-d. de la théorie au spectre d’interprétation d’expériences*. La famille
des distributions de Pearson VII a retenu notre attention, car elle est particulierement
adaptée aux élargissements a composante lorentzienne dominante. L'expression géné-
rale d’une distribution de Pearson VII est :

22-1) /2170 Z 1T (1)

. (3.45)
r(2p—1) 7w [(211 =1) (£)* +1]

Pyu(x) =

u est I’exposant et correspond au parametre de forme et w est la HWHM. La correspon-
dance entre Voigt et Pearson VII se fait sur trois égalités :

¢ le maxima a la moyenne, c.-a-d. le point hvy .y, ;
e la HWHM;
e le facteur de forme.

C’est la derniere égalité qui conduit a I'équation transcendante entre k et y, dont 1'ex-
pression et la résolution se trouvent en annexe B. Elle permet ainsi de substituer le cal-
cul d"un profil de Voigt par un calcul de Pearson VII, qui est non seulement plus simple,
mais aussi plus pertinent loin de la position spectrale moyenne : la convergence vers 0
plus rapide est une approximation de la « coupure » du profil de Voigt telle qu’envisa-
gée Réf. [52].

3.3 Le calcul détaillé d’opacités : théorie et applications

Nous disposons a présent de 1’ensemble des ingrédients permettant de construire une
opacité lié-lié détaillée. Nous confrontons un premier modele entierement détaillé avec
des résultats expérimentaux.

3.3.1 Opacité lié-lié détaillée ; probabilités a I'E. T. L.

L’expression la plus générale de I'opacité lié-1ié est donnée formule (1.42) p. 21, comme
une somme sur toutes les transitions possibles :

te’h

Z P(’}’]) f,Y]_y)//]/ @r),jiyyljl (hl/), (3.46)
v=J

Kpp (V) =

P(7]) est la probabilité du niveau ] dans le plasma.

4Réf. [50], la démarche est de retrouver les paramétres gaussien et lorentzien des profils de Voigt, a
partir d"une lecture graphique des profils de raies.
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A l’équilibre thermodynamique local, cette probabilité peut se calculer a ’aide des
grandes fonctions de partition (1.27) p. 17 :

—B(Ey—1Q
P(]) = ZZ” = <2H1)ez () (3.47)

Le calcul des grandes fonctions de partition nécessite la prise en compte de tous les
niveaux présents dans le plasma. Le calcul d’opacité peut étre facilité par factorisation
a différentes échelles. Outre que les formules deviennent plus faciles a manipuler, la
division du calcul d’opacité, qui reste une somme, permet la parallélisation d"un outil
de calcul d’opacité, option qui commence a étre utilisée par de plus en plus d’équipes
[53].

Le premier niveau de factorisation est celui des configurations. L'interaction de
configurations (entre configurations non-relativistes), qui remet en cause la division
des états d'un ion en configurations, est négligée dans la these. Autrement dit, tout
niveau ] fait partie d'une unique configuration C, et toute raie ] — 9]’ fait partie
d’un faisceau de transition C — C’. Par conséquent, 'opacité lié-lié peut se réécrire en
regroupant les niveaux par configuration, et donc les raies par faisceau de transition :

Kpp(hv) = Y P(C) ke (hv) (3.48)
C=C
ou
me*h
Koo (hv) = P Z Pc(Y]) fyjmsyy Pogmsyy (hV) (3.49a)
=T
vJeC, T e
te*h (2] + l) e~ BEy
=—— L e st Py (hV) (3.49b)
=)
yJeCqy') el

Cette factorisation par configurations a le grand avantage d’isoler le traitement des
faisceaux de transition : c’est d’ailleurs la base du formalisme d’opacité hybride que
nous construirons Chap. 6, avec la factorisation de la fonction de partition proposée
formule (3.50). La fonction de partition de la configuration s’écrit :

Uc= Y (2] +1) e PEu (3.50a)
yJeC
—gee PR Y 2];1 o—B(Ey—Ec). (3.50b)
yJeC

Cette factorisation a ’aide de 1’énergie du centre de gravité Ec, fait apparaitre une quan-
tité intrinseque de la configuration, indépendante de 1’énergie de référence, que nous
nommons fonction de partition interne :

Te = Pl = Y (2] + 1) e P(EuFe), (3.51)
]
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Le second niveau de factorisation est celui des états de charge Q. D'un intérét limité
pour le calcul d’opacité, nous 'utilisons abondamment dans la these car il permet d’ex-
primer 'opacité d'une espece ionique en formalisme canonique. L'opacité du plasma
dans sa totalité est donnée par la somme sur I'ensemble des états de charge, dont les
fonctions de partition sont données Tab. 1.1 p. 17 :

ZP ) kg (hv) (3.52a)

29,
=) (3.52b)
5 zr

Les probabilités des états de charge P (Q) se calculent a I’aide de 1’équation de Saha, qui
nécessite cependant d’avoir déja toutes les fonctions de partition des états de charge a
disposition.

La probabilité P(C) s’exprime a ’aide des grandes fonctions de partition :

Zc

P(C) = = = P(Q)Pq(C). (3.53)

Les probabilités a indice sont des probabilités conditionnelles :

Zc U gceQ
Po(C)={ Zo Uy 3.54
o(C) { 0 siC¢gQ (3:542)
Zﬂ_u’y] :
Pc(v]) { c 0 c siq]gC (3.54b)

autrement dit, si les inclusions sont vraies,

Y (2] +1) e FE

rJeC

Po(C) = 3.55
ol©) Y e (3.55)
ceQ
Pely) = 2L mpey = 2L (e k), (3.55b)
Uc Zc
et

Ko(hv) = L U c;:/ ke (hv) (3.56a)
=2 | L PcW]) X Fryosyy Poposyy () (3.56b)

C=C | Jec V=)

yJeCy'J eC’

est l'opacité de I'état de charge Q s’il est le seul état de charge du plasma. Nous ferons
Chap. 6 'hypothése du plasma a un seul état de charge pour utiliser le formalisme
canonique, qui permet d’alléger les notations.
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Nous avons donc une opacité lié-lié totale — a laquelle 1'opacité lié-libre doit étre
ajoutée —, qui se factorise a plusieurs étages :

xk(hv) =) P(Q)xo(hv) (3.57a)
Q
=P { 2. Po(C) ), Kcﬁo(hV)} (3.57b)
Q CeQ c—C!
me*h
== L PQ{ L PO Y | X Pelr])
Q ceQ C—=C' | yJec
Yo Fooy @y () (3.57¢)
=]
yJeC,y'J eC!

=211 X Yo Lyjosyy ooy () | ¢, (3.57d)
Q CeQC—C Y=Y
yJeCy'J eC’

la derniere égalité utilisant I'intensité définie formule (1.44) p. 21.

Nous verrons Chap. 8 l'opacité d'un faisceau de transition prenant en compte la
température change par rapport au méme faisceau de transition calculé en SWAP. On
pourrait incriminer le fait que, en prenant en compte la température,

2] +1
Pe(v],T) = 7]; e PR (3.58a)
C
e Ph Pe(y], T = oo) (3.58b)
= 7 c\v), 1L =), .
2] + 1 e_‘BEW/]/
yyec 8¢

ce qui illustre I'effet de la prise en compte de la température sur les probabilités, d"ordre
1 au numérateur, d’ordre 2 au dénominateur. Nous montrerons Chap. 8 que la tempé-
rature peut avoir un impact sur la forme des faisceaux.

3.3.2 Un modele direct pour le calcul détaillé d’opacités

Nous savons a présent calculer des faisceaux de transition a partir de configurations
détaillées et construire l'opacité lié-1ié d'un plasma chaud a une température donnée.
Il manque cependant une sélection de configurations les plus probables, parmi le tres
grand nombre qui peut étre envisagé. Une telle sélection nécessite le parcours de 1'en-
semble des configurations admissibles dans le plasma, pour ne retenir que les plus
abondantes. Dans ce modele direct, le calcul de I'opacité s’appuie sur trois résultats de
SCO:

e la sélection des configurations pour 1'opacité lié-lié ;
¢ la donnée des abondances ioniques données par un calcul de SCO;

¢ la donnée des spectres en opacité lié-libre et libre-libre.
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Les autres composantes du calcul d’opacité, a savoir le calcul des probabilités des
configurations dans leur état de charge P, (C) ainsi que le calcul complet de I'opacité de

chaque faisceau de transition «-_, -, sont entiérement gérées par notre modele direct.
La convolution des raies par un profil gaussien standard est également assurée par
notre modele.

C’est avec le code de COWAN [8, 48, 49] que le calcul des faisceaux de transition est
entierement effectué. Comme exposé Chap. 2, RCN se charge de calculer les fonctions
d’onde et le potentiel atomique a 1’aide des fonctions d’onde, a la fois pour les configu-
rations de départ et celles d’arrivée. Ensuite, le programme RCG récupere les données
pertinentes de RCN, a savoir la population de chaque orbitale impliquée dans le fais-
ceau de transition, les intégrales radiales coulombiennes et de spin-orbite pertinentes
dont la liste est donnée Sec. 2.3.1, et l'intégrale dipolaire électrique. Il diagonalise le
Hamiltonien pour les deux configurations et calcule la totalité des raies spectrales. Les
informations qu’il est nécessaire de récupérer d"un calcul RCG sont :

e la liste des raies, avec, pour chacune, la force d’oscillateur, I’énergie spectrale et
I'énergie du niveau de départ;

e la liste des niveaux avec leur poids statistique et leur énergie, ou au moins la
fonction de partition intrinseque de la configuration donnée formule (3.51).

Méme si, en SWAP, les faisceaux de transition peuvent étre calculés sans qu’il soit né-
cessaire de prendre en compte 1'énergie du niveau de départ, I’énergie moyenne de
la configuration suffisant, la probabilité du niveau de départ dans sa configuration
P-(7]) dépend de la température et de I'énergie du niveau initial comme indiqué for-
mule (3.55).

L'opacité de chaque configuration est ensuite multipliée par la probabilité de la
configuration dans le plasma donnée par la formule (3.53). La somme s’exprime alors
selon (3.57). Ce modele d’opacité lié-lié a ’'avantage de prendre en compte l'effet de
la température, non seulement sur la distribution ionique et sur les probabilités des
configurations données par I'équation de Maxwell-Boltzmann, mais aussi sur la forme
des faisceaux, car la probabilité d'un niveau, donnée par la formule (3.58), dépend elle
aussi du facteur de Boltzmann de 1’ensemble des niveaux de la configuration. Un aspect
numérique du calcul d’opacité est crucial des lors que des faisceaux détaillés sont calcu-
1és : 1a grille spectrale, c.-a-d. ’ensemble des positions spectrales sur lesquelles 1’opacité
est calculée.

3.3.3 Premiéres interprétations de spectres expérimentaux

Nous l'illustrons au travers d’exemples d’interprétations d’expériences : le cuivre issu
du tir 31 de la campagne 2008 d’expériences de spectroscopie plasma menée au LULI®
[54, 55], et le fer issu d"une expérience Z—pinch6 [56].

Le spectre de cuivre issu du tir 31 de la campagne 2008 est un spectre moyennement
résolu de couche L d’un élément de Z intermédiaire. Les spectres théorique et expéri-
mental Fig. 3.2 ont une assez bonne correspondance dans les zones des sauts 2p — 3d
et 2p — 4d. L'emplacement spectral et la proportion des structures d’absorption sont
identiques dans les deux spectres.

Ce fait est tout particulierement intéressant pour la structure d’absorption 2p — 34,
dont la séparation en deux est due a la valeur élevée de l'intégrale de spin-orbite ¢2).

5Laboratoire pour l'utilisation des lasers intenses a 1’'Ecole Polytechnique, Palaiseau, France
®Machine Z de Sandia National Laboratories, Albuquerque, Nouveau-Mexique
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FIGURE 3.2 — Comparaison entre le spectre produit a une température de 16 eV et une densité de
5 mg/cm3 par notre approche et un spectre expérimental en transmission a la masse surfacique
de 40 pug/cm? [54, 55].

En effet, seuls les calculs d’opacité détaillant les faisceaux de transition sont capables
de restituer la proportion des deux sous-structures d’absorption, nous expliquerons
plus loin pourquoi. En revanche, le spectre calculé par cette approche directe donne
une absorption trop faible dans les transitions 2p — n¢’ avec n > 4, par rapport aux
approches utilisées par d’autres équipes pour interpréter cette expérience. La raison
est numérique : la version de RCG utilisée pour ce calcul ne pouvait pas calculer les
faisceaux de plus de 50 000 raies.

Le spectre de fer issu d'une expérience sur machine Z publiée en 2007 est un spectre
en transmission d'une telle richesse en structures d’absorption qu’il a été qualifié de
« benchmark” », et constitue de fait un test intéressant pour toute approche détaillée
du calcul d’opacité. L’accord entre le spectre de cette approche directe et le spectre ex-
périmental Fig. 3.3 est tres bon, avec des structures d’absorption bien en place et aux
bonnes proportions.

Ce premier couplage limité entre un code de calcul de structure atomique et un outil
de calcul d’opacité de plasmas chauds a permis d’obtenir des spectres en transmission
reproduisant bien les structures d’absorption présentes dans le spectre statistique. Une
des faiblesses principales de ce modele direct est la limitation du nombre de raies par
faisceau. D’autre part, les nombreux effets sur la structure atomique détaillée causés par
la densité sont modélisés par SCO, alors que RCN calcule un atome isolé. Cependant,
ces effets restent faibles aux densités auxquelles ont été modélisés les deux spectres
montrés dans ce chapitre.

7Par J. BAILEY lui-méme, lors d"une intervention au CEA /DIF.
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FIGURE 3.3 — Spectres en transmission du fer a 155 eV, avec une profondeur optique de 32,8
2
ug/cm*.

L’autre lacune est liée au traitement des faisceaux complexes, qui posent probleme
dans le cas du cuivre ol la sous-couche 3d est, en moyenne, a moitié remplie. Cela
engendre des configurations initiales assez complexes, et les faisceaux de transition
contiennent facilement plusieurs centaines de milliers de raies, en particulier ceux des
sauts 3p — 4d, qui ouvrent deux orbitales a la fois, augmentant d"un facteur important
la complexité de la configuration finale. Nous reviendrons sur ce point Chap. 7. Il faut
étre capable de substituer le calcul détaillé de faisceaux trop complexes a un calcul
statistique, qui fait 'objet du prochain chapitre.
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La premiere utilité des approches statistiques de la structure atomique est que, sans
connaitre précisément la structure de chaque configuration, ces approches sont ca-
pables d’évaluer rapidement des moyennes et des dispersions de l'ionisation ou de la
population des orbitales atomiques, ou encore du potentiel chimique. L’atome moyen
«ouvre la voie » au calcul d’opacité, en permettant a I'opérateur de savoir a priori
quelles especes sont susceptibles d’étre abondantes dans le plasma. La seconde uti-
lité de ces approches est leur capacité, comme nous allons le voir, a simplifier ce qui est
complexe, voire trés complexe, et dont le détail n’est pas justifié a cause de la coales-
cence des structures d’absorption, que nous caractériserons plus précisément Chap. 7.

4.1 Atome moyen et modele de Thomas-Fermi

L’atome moyen est un atome fictif dont les propriétés sont la moyenne des proprié-
tés des atomes présents dans le plasma. Son calcul donne les propriétés thermodyna-
miques du plasma et permet de préparer le calcul d’opacité.

4.1.1 Modele de Thomas-Fermi

Le modele de Thomas-Fermi est un des premiers modeles qui a permis de calculer la
structure des atomes a grand nombre d’électrons [57]. Il permet le calcul rapide d"une
équation d’état approximative [58, 59].

La grandeur qui permet de savoir si 1'utilisation d"une distribution de Fermi-Dirac
telle que donnée formule (1.33) p. 19 est 1'énergie de Fermi :

2

Ep =1 (37%ne)

2/3
2m ’

(4.1)

A température finie, la théorie de Thomas-Fermi permet de déterminer le potentiel
d’un atome de charge nucléaire Z positionné a I’origine, c.-a-d. r = 0, considérant que
I'ensemble de ses électrons, liés et libres, sont contenus dans la sphere ionique de rayon
R;.

69
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Le systeme & résoudre a deux inconnues : le potentiel V(r) et la densité électronique
1e(r), r étant un point de ’espace. En supposant I’atome, ou I'ion, a symétrie sphérique,
les grandeurs ne dépendent que de la distance a l'origine r. Le potentiel V(r) est la
solution de 1’équation de Poisson

V2V = 4mne(r), (4.2)
qui satisfait deux conditions au bord :
e V(r)=%quandr — 0;

dv
o =~ =0.
dr r=R;

L'intégration de la seconde équation donne une expression intégrale de V en fonc-
tion de ne [7] :

1 r R;
V(r) = —4n L/ ne(r/)r’zdr’+/ ne(r’)r’dr’} (4.3)
0 r
La statistique de Fermi-Dirac nous permet d’écrire la densité d’électrons en fonction
du potentiel :
3/2
1 [2mkgTe u—Vv(r)
ne(r) = 2 [ 2 ] Fr/2 <kBTe (4.4)
ol y est le potentiel chimique et
[e e} yﬂl
Fo(x) = /0 Ty (4.5)

l'intégrale de Fermi-Dirac complete. Le potentiel chimique est déterminé par la neutra-
lité électrique :

R;
/ 4t r*ne(r)dr = Z. (4.6)
0

Dans le modele de Thomas-Fermi, les électrons libres sont définis comme ceux dont
'énergie totale, cinétique plus potentielle, est positive. Leur densité partielle ¢ s’écrit :

3/2
1 |2mkgTe w—V(r) V(r))
- F ,— , 4.7
nlr) = 5 [ " ] 1z ( keTe ' kyTe ®7)
avec Fy /»(x, B) I'intégrale de Fermi-Dirac incompléte :
o) yﬂé
Fu(x, ) = /ﬁ T3 oy - (4.8)

Le nombre total d’électrons libres dans la sphere ionique nous donne l’ionisation
moyenne :

Ry
Z(kgT, ;) = / 47t rng(r) dr. (4.9)
0
Le modele de Thomas-Fermi est semi-classique : les électrons sont traités comme des

fermions, mais la structure atomique n’est pas prise en compte, car les électrons sont
dans un continuum d’énergie. Mais il implique des lois d’échelle sur de nombreuses
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quantités liés au plasma, tels Z* [60], I'énergie de premiere ionisation [7] ou encore la
compression maximale par choc [61].

Dans les outils que nous utilisons, Thomas-Fermi sert a calculer de la distribution
d’énergie des électrons libres. On en déduit notamment 'énergie libre des électrons
libres [9] :

5 2 Fa/z(ﬁﬂ))
Fi= kT( —-=—"<]. 4.10
f Q B ﬁ M 3 F1/2 ( ﬁ ]/l) ( )
De plus, il permet, pour les plasmas dans lesquels les atomes ont encore des électrons
dans les couches M et N, d’approcher de maniére satisfaisante 'ionisation du plasma

Q=27

4.1.2 L’atome moyen en couches

L’atome moyen est un atome fictif dont la population de chaque sous-couche est la
moyenne non-entiére des populations des sous-couches de toutes les especes pré-
sentes dans le plasma. Dans le formalisme d’atome moyen, 1’occupation des orbitales
obéit a une statistique de Fermi-Dirac :

x _ &8i
wi - 1—|—eﬁ(€i_ﬂ)’ (411)

ou y est le potentiel chimique, et €; ’énergie de 1’orbitale i, c.-a-d. la valeur propre issue
de la résolution de 1’équation homogeéne

d | 4 (6+1
TS 1(;2) +V(r)| Ri(r) = €iRi(r). (4.12)
ot V(r) = Ve(r) + Vi est la somme du potentiel électrostatique V. et du potentiel

d’échange-corrélation Vy.. Comme dans le modele de Thomas-Fermi, la neutralité élec-
trique permet de déterminer y, sachant que la densité d’électrons liés au point r est

my(r) = Y w; |[i(x)[*, (4.13)

ce qui, en intégrant dans toutes les directions, donne

1

m(r) = £ /9 (76,9) sinodedy (4.14)

et celle d’électrons libres donnée par Thomas-Fermi équation (4.7) :

ni(r) < Fip(p(n = V(r)), =pV(r)), (4.15)
d’ott 'expression de la neutralité électrique :
R;
/ 47t r* (np(r) + ne(r)) dr = Z, (4.16)
0

et
Ry
7 = / 470 Png(r) dr (4.17)
0
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Mais, de maniere analogue au schéma auto-cohérent Sec. 2.3.2 et 4.1.1, I'équation de
Poisson permet d’exprimer le potentiel en fonction de la densité électronique :

V2Ve = 471 (ny(r) + ng(r)) . (4.18)

Un schéma autocohérent peut étre mis en route pour calculer les populations des
sous-couches a I’atome moyen. Le départ nécessite un ansatz pour le potentiel V() (r),
en général un potentiel coulombien de la forme ZT* avec Z* donné par Thomas-Fermi.
Les composantes radiales RZ(O)
(2.19) p. 31. A leur tour, ces composantes radiales peuvent étre utilisées pour en déduire
un nouveau potentiel V(1) () via I’équation de Poisson. La boucle recommence avec le
nouveau potentiel ansatz V(1) (r), qui peut étre mélangé avec V(%) (r), par exemple en
prenant un barycentre de V(©) et V().

(r) sont déduites de I’équation sur la composante radiale

4.1.3 Statistique sur la population des sous-couches

Le calcul a 'atome moyen nous donne les occupations moyennes des sous-couches

w1
L B &1

ou u potentiel chimique calculé a I'atome moyen traduit la neutralité électrique )} ; w; =
Y.i&ifi = Z—Z*% ou Z* est]’ionisation moyenne. La variance du remplissage des orbi-
tales v; dépend uniquement de f; dans 'approximation des électrons indépendants :

vi = gifi (1= f7). (4.20)

L'écart-type de la population d"une orbitale a I’atome moyen ,/v; peut étre utilisé
pour rechercher les configurations susceptibles d’avoir une probabilité élevée. Une hy-
pothese sur les configurations qui ont une probabilité élevée est que les populations w;
des orbitales sont entieres mais :

w; —my/v; < w; < Wi + my/v;. (4.21)

O. PEYRUSSE [15] considere que m doit étre compris entre 1 et 3. Quelle valeur de m est
la plus pertinente ? A priori 1 < m < ,/g;, la borne supérieure étant suggérée par le fait
que lorsque f = 1/2,v; = g;/4 et w; peut varier entre 0 et g;.

Le probleme se pose lorsque la sous-couche i es t« presque fermée », par exemple
fi — 0. Alors on peut calculer que les configurations avec un électron dans la couche i
ne sont permises que si w; + m,/v; > 1, ce qui nous donne une valeur minimale pour
w; en fonction de g;, comme le montre Fig. 4.1.

Par exemple, pour I'orbitale 4p avec g; = 6 et w} < 0,02!, mais d’apres Fig. 4.1 w} +
m,/v; est nettement en-dessous de 1. Pourtant, parmi les 200 configurations les plus
abondantes, prés d"une vingtaine ont un électron dans la sous-couche 4p. La statistique
des populations a I’atome moyen est donc pertinente pour remplir des orbitales de ¢ >
1 dont 'occupation est proche de la moitié, mais est inadaptée aux orbitales « presque
vides », avec w; < 0,15.

1Par exemple 'aluminium a 37 eV et 0,01 g/ cmb.
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FIGURE 4.1 — w; minimal (ordonnées) en fonction de g; (abscisse) dans le cas o m = 2 et
m = ,/g; pour que les configurations avec w; = 1 puissent étre incluses

4.2 Calcul statistique des faisceaux de transition

Nous avons expliqué comment effectuer le calcul détaillé de faisceaux de transition,
et les formules principales sont détaillées Sec. 3.3.1. Cependant, a partir des régles de
somme sur les niveaux et les forces de raies, il est possible de déterminer non seulement
la moyenne, mais aussi la variance en énergie d"un faisceau de transition.

4.2.1 Traitement statistique d’une configuration

Les calculs détaillés, configurations calculées en DLA (detailed level accounting) ou DTA,
se heurtent a des problemes de complexité qui rendent les calculs d’opacité impossibles
ou trop gourmands en ressources de calcul. En revanche, pouvoir les modéliser par
une distribution statistique adéquate qui permet de reproduire de maniere approchée
la forme du faisceau peut donner acces au calcul de tous les faisceaux de transition. Il
faut que les parametres de la distribution soient déterminables par des méthodes moins
complexes que celles nécessaires pour la construction des DTA.

Avant de rechercher les propriétés statistiques d’un faisceau de transition, il faut
définir en quoi consiste le traitement statistique des niveaux d"une configuration. La
modélisation d’un comportement statistique nécessite deux types de données :

¢ une distribution statistique continue, qui prend en argument un certain nombre
de parametres;

e les moments de la distribution des niveaux, avec

1o(C) =8¢ (4.22a)
1,(C) = Ec (4.22b)
W (c) = = @I +1) (Ey —Ec)’ (4.22¢)

8c
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La modélisation la plus courante est a I'ordre 2 : dans ce cas les valeurs a déterminer
sont

e le poids statistique g ;
e l’énergie moyenne E¢;

1 : _ 2 _ (0
® |a variance v, = O'C = ‘112 .

La loi de distribution la plus facile a utiliser avec ces trois moments est la loi normale :

(E-Ec)?

De(E) =G, (E~Ec) = \/j% e (4.23)
C

La variance v peut étre déterminée sans diagonalisation du Hamiltonien. D’ex-
pression analytique tres complexe [62], la variance se présente comme une forme qua-
dratique dans laquelle se trouvent des produits de deux intégrales de Slater directes
F¥(nl,n'¢") et d’échange G¥(nf,n'(") et des produits de deux intégrales de spin-orbite
Cne-

La fonction de partition d'une configuration dont la structure fine n’est pas connue
ne peut pas étre calculée exactement. Cependant, nous verrons Chap. 8 que la connais-
sance des moments statistiques d’ordre 0 a 2 est suffisante pour construire de meilleures
approximations des fonctions de partition détaillées que la SWAP. En premiére approxi-
mation, la fonction de partition d’une configuration non-détaillée peut étre calculée en
faisant ’approximation que son énergie est égale a Ec = Ec,, et son poids statistique
est égal a g.. Elle s’écrit alors :

U = gcePre. (4.24)

La grande fonction de partition et la fonction de partition interne prennent également
des formes plus simples qu'en DLA :

Z((:S) = gce PlEc—1Q) (4.25)

Si toutes les configurations sont traitées selon des formalismes statistiques, alors la fonc-
tion de partition dans un état de charge s’écrit

Uy =Y ud =y geefre, (4.26)
CeQ CeQ

et celle de ’ensemble du plasma, grand-canonique, avec Q¢ charge de la configuration
C:
z(5) — ZZC = ch e B(Ec—1Qc) (4.27)
C C

La probabilité d"une configuration s’écrit :

e sous forme canonique au sein de son état d’ionisation :

u(s) —ﬁEC
PO =5 = 55 (4.28)
u( ) ZC’GQ gcre c
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e sous forme grand-canonique dans le plasma tout entier :

Z(S) e_ﬁ(EC_VQC)
Sy~ Zc _ _ &€
PEC) Z®) Yo go e PlEc1Qc) (4.29)

Du point de vue de la thermodynamique, le traitement d'une configuration calculée
par une méthode statistique est similaire a celui d'un niveau : les deux sont connus par
leur poids statistique entier et une énergie — moyenne dans le second cas —.

4.2.2 UTA (Unresolved transition array)

Les moments de la configuration déterminés précedemment permettent de modéliser
statistiquement une configuration et de construire une physique statistique cohérente
avec des configurations non-détaillées. Mais le but du chapitre est darriver a construire
des faisceaux de transition statistiques qui ne nécessitent pas le calcul des raies spec-
trales une par une.

Dans beaucoup de faisceaux, les raies intenses ont tendance a se concentrer soit au-
tour de I'énergie moyenne, soit, au moins, dans un intervalle spectral bien délimité a
I'extérieur duquel les raies du faisceau sont tres faibles. Dans ’hypothese d’une distri-
bution de raies ainsi concentrée, et sous des élargissements physiques bien plus impor-
tants que la largeur du faisceau, les différents profils de raies « coalescent » en une seule
structure d’opacité qui peut étre assez bien approchée par une distribution statistique.
Nous avons exprimé formule (3.48) p. 60 I'opacité du plasma en fonction des contri-
butions de chaque configuration du plasma x-_, ~,. La formule explicite (3.49) suppose
que la configuration C a sa structure fine connue. Si la structure fine — plus exactement

2] +1)e PF res e . ) .
le facteur % est modélisée par une distribution continue sur 1’énergie spectrale

Dc_,cr(hv) — alors la somme (3.49) p. 60 devient une intégrale. Plus exactement, cette
intégrale est un produit de convolution entre Dc_,r et les élargissements regroupés
dans le profil ®¢_, ¢ et s’écrit :

KC—>C/(hV) = DC_)CI * qDC—)C’(hV) (430)

La distribution avec laquelle il est le plus facile de modéliser la répartition des raies est
la distribution gaussienne, qui prend en compte 1'intensité ou la force totale du faisceau
$fc_,ci I'énergie spectrale moyenne hvc_,c et la variance en énergie v,-_, .

Désormais, on suppose que Dc_,cr obéit a une loi normale, qui a pour parametres la
7 . N 172 . . N .
force d’oscillateur totale gf-_, -, al’énergie moyenne du faisceau hv_, - et a la variance
en énergie U-_, ~ :

mte*h

DC%C’(I/”/) = e fC*)C’ gm(l’ﬂ/ _hVC%C’) (431&)
mte*h 1 hv — hve o )?

Do (hv) = —— feyor ———— exp <—( . cc) > (4.31b)
mc /2700 o Ucoer



76 4. APPROCHES STATISTIQUES

Autrement dit, I'opacité du faisceau C — C’, si l'on suppose une distribution de
raies gaussienne, s’écrit

te?h
&) () = =2 feoe o (). (4.32)

L'exposant (S) signifie que 'opacité est calculée en ne prenant en compte que la dis-
tribution statistique des raies spectrales. L'exposant (D) qui apparaitra Chap. 6 signale
que la grandeur considérée prend en compte I’éclatement en raies spectrales. Equation

(4.32), le profil CD(CSL o est le produit de convolution de I'élargissement physique par la
distribution gaussienne de raies :

(D(CSLC,(I’H/) = q)c_)cl * gm(hV) (4:33)

L'idée de cette modélisation statistique est donc d’incorporer I’extension en énergie
de la structure fine de la configuration dans le profil du faisceau. C’est ce qu’on appelle
les faisceaux de transition non-résolus, souvent dénotés par ’acronyme anglais UTA (Un-
resolved transition array) [62]. Les UTA sont caractérisés non par leurs raies spectrales,
mais par leurs moments statistiques. Le raisonnement est similaire a celui vu avec les
configurations : le faisceau de transition non-résolu est une raie avec un élargissement
supplémentaire : 1’élargissement gaussien de la distribution de raies.

A Tordre 0, nous pouvons choisir entre différentes grandeurs aptes a représenter
'opacité : la force de faisceau Sc_,c/, la force d’oscillateur ¢f-_,~ ou les coefficients
d’Einstein en émission spontanée Ac/_,c, en absorption Bc_,¢ et en émission stimulée
B¢ du faisceau de transition. Elles sont proportionnelles donc équivalentes, et les
formules (3.26) donnent 'opacité du faisceau de transition en fonction des coefficients
d’Einstein :

hc?

K8—>C’ (hv) &TT Acrc P (hV) (4~34)
C'—=C
thC*)C/ BC%C’ @Cﬁcf(hl/). (435)

A I'exception de Chap. 8 qui utilise B¢_,cr, la plupart des formules sont exprimées
en fonction de la force d’oscillateur ¢f-_, ~. L'expression de gf-_, -, s’obtient par analo-
gie avec l'opacité détaillée de C — C’ en SWAP, hypothese primordiale des formalismes
statistiques.

ne’h 2] +1
Kcc = E 7f’¥]%'7/]/ bey]_w/]/(hl/) (436)
M yj=yr 8C
ne*h _(s) 2] +1
~ 7 () Y. F——f (4.37)
C—C V=T
me vy 8€
ce qui permet l'identification avec la formule (4.32) :
2] +1
fC*)C’ - Z *f,)/]_y)/]/- (438)

vy 8€
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C’est 1a que 'utilisation de l'intégrale dipolaire électrique et des régles de somme [8]
permet d’exprimer la force d’oscillateur du faisceau de transition indépendamment de
la structure fine :

871'277’1 2 Wy wWyr
femer = g Moo Div 5 (1 “aria) (439)

ou n et n’ sont omis dans les indices ¢ et ¢’ quand ¢a ne cause pas d’ambiguité.

Le calcul de hvc_,c impose de distinguer plusieurs types de faisceaux de transi-
tion et, dans un faisceau de transition, plusieurs types d’orbitales. En effet, I'énergie
moyenne d’un faisceau de transition n’est pas tout a fait égale a la différence des éner-
gies des centres de gravité des configurations initiale et finale :

hVC%C/ — EC/ — EC + (ShVC_>C/. (4.40)

La différence dhv-_, - se calcule en fonction des types de faisceaux [62, 63] évoqués
Sec. 3.1.3.

1. Elle ne dépend pas des orbitales spectatrices (A)%.
2. Pour les faisceaux de transition optiques 4" — (*4", hv._, -, = 0.

3. Pour les faisceaux de transition de valence ¢¥*+1 — @/ le décalage est donné
Réf. [62] :

5hvcﬁc/ =w

(20+1) 20 +1) (kaFk(E,ﬁ’)+ ) ngk(f,f’)), (4.41)
=1

40+1 k>0 ALK L)
ou ) )
=00 0) (00 0){e T e} (42
) ¢k N2 1
=0 0 o) G- sarnerem) e

s’expriment a 'aide des symboles 3; et 6; [8, 23].

4. Pour les faisceaux de transition de Moszkowski, une expression en fonction du
Ohv_, - de faisceaux optiques :

4 —w' +1
40" + 1
40 —w—+1

47041

Shve_ycr Shve o (9T — %0

Shve o (00 F — 7 p). (4.44)

Le calcul de la variance vc_,cr est donné Réf. [62] pour les faisceaux optiques et de
valence. Analytiques mais extrémement complexes, les formules donnant la variance
des faisceaux de transition sont des sommes de deux formes quadratiques sur les in-
tégrales de Slater des deux configurations et sur les intégrales de spin-orbite. Pour les
faisceaux de Moszkowski ou avec des orbitales spectactrices ouvertes, les variances
sont encore plus complexes a calculer [64, 65], a moins de supposer 1’égalité des inté-
grales de Slater F k k> 0et GFainsi que celles de spin-orbite ¢ [63]. Alors la variance est,



78 4. APPROCHES STATISTIQUES

comme précédemment, la somme d’une forme quadratique sur les intégrales de Slater
et d"une forme quadratique sur les intégrales de spin-orbite. La forme quadratique sur
les intégrales de Slater peut s’exprimer sous la forme [43, 63] :

© _ (w-1)@#+2-w) c K w@EH+1-w) @q
bcho = 4/ Cr o 44! LN

w// (4€H + 3 _ w//) (G)

+ ). 407 11 Opno_spmprr (4.45)
glw” c ()L)w
ou U(G) (%) et les (S se calculent a I’aide des formules Réf. [62]. La forme
200 Yo N - 102].

quadratique sur les intégrales de spin-orbite s’écrit :
SO 1 !¢ p! 1
UCuo T g (61— 82) [L(L+1)g1 —£'(¢' + 1)) + 56162- (4.46)

4.2.3 Séparation spin-orbite

La concentration des raies intenses et nombreuses autour de I’énergie moyenne est un
phénomene observé sur des faisceaux proches du couplage LS. Nous avons vu que
la variance de la distribution des niveaux dans un faiceau de transition est la somme
d’une forme quadratique sur les intégrales de Slater et d'une forme quadratique sur les
intégrales de spin-orbite. Or, si Z augmente, les intégrales de spin-orbite, tres faibles
prées du couplage LS, sont dominantes dans un calcul en couplage jj, a cause de leur
dépendance en Z*.

Sur une séquence isoélectronique, avec un remplissage d’orbitales constant et Z qui
augmente, les intégrales de spin-orbite deviennent prépondérantes dans au moins une
des orbitales, et la variance UTA en dépend principalement. Mais cette variance élevée
cache le fait que le faisceau perd sa forme concentrée autour de 1’énergie moyenne du
faisceau. De la méme maniére qu’elles séparent les différentes composantes jj d"une
configuration, les intégrales de spin-orbite séparent un faisceau de transition en plu-
sieurs sous-faisceaux relativistes n¢j — n'¢’j’, avec A(j,1,j') = 0.

Le formalisme UTA est donc inadapté a des faisceaux de transition impliquant des
configurations sujettes a une séparation spin-orbite importante. C’est pour cette raison
que le formalisme SOSA [66] a été développé. Il est 'analogue du formalisme UTA dans
I'approximation d’un couplage jj pur : les forces de faisceaux, les énergies spectrales
moyennes et les variances sont calculables analytiquement pour certains types de sous-
faisceaux relativistes [66] :

o nlVn'l, — nl¥n"ly;

o nf;” n’E}, — nﬁ}” n' }f,;

. nﬁ}”“ — nl¥ nt.

La formule pour les sous-faisceaux de type n/{’n't" — nl{’n""{" n’a pas été publiée. Par
ailleurs, les sous-faisceaux de type Moszkowski ot1 les deux sous-couches relativistes
sont ouvertes dans les configurations de départ et d’arrivée sont calculés en supposant
les intégrales de Slater égales dans les deux configurations [66]. Un des faisceaux sépa-
rés que nous rencontrons souvent dans nos calculs est le faisceau 2p®3d% — 2p°3d¥ "1,
avec Z ~ 30. Ce faisceau ce scinde en trois sous-faisceaux relativistes qui correspondent
aux transitions :
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° 2;01/2 — 3d3/2;
° 2;03/2 — 3d5/2;
° 2;03/2 — 3d3/2.

Le troisieme sous-faisceau relativiste est en fait confondu avec le deuxieme, car pour
Z ~ 30 la séparation spin-orbite est importante sur 1’orbitale 2p, mais tres faible sur
'orbitale 3d. De plus, les sous-faisceaux Aj = 0, quand ils sont nettement séparés des
deux autres sous-faisceaux, sont généralement beaucoup plus faibles [66]. Ils sont né-
gligés dans I'approche que nous mettons en ceuvre.

Le formalisme SOSA, dont les formules des moments sont données Réf. [43, 66],
permet de calculer des faisceaux avec une séparation spin-orbite importante, mais sup-
pose un couplage jj pur. Or la séparation spin-orbite apparait en couplage intermé-
diaire, lorsque les raies les plus importantes cessent d’étre concentrées autour d’une
seule énergie. Les éléments non-diagonaux de la matrice Hamiltonienne sont alors suf-
fisamment importants pour engendrer un mélange, ou interaction des sous-configurations
relativistes (ICR), en particulier quand An = 0 ou 1. Ce mélange a pour effet de modifier
la répartition des raies entre les différents sous-faisceaux relativistes, change les forces
totales et I'énergie spectrale moyenne des différents sous-faisceaux.

4.3 Supraconfigurations et suprafaisceaux de transition

Les formalismes statistiques UTA et SOSA, utilisant une description statistique des
configurations et des faisceaux de transition, permettent de décrire de maniére approxi-
mative mais souvent suffisante I'opacité des plasmas d’éléments de Z intermédiaire. La
complexité d'un traitement statistique adapté de chaque faisceau est tres réduite par
rapport a ce qu’exige un traitement DTA. De ce fait, les formalismes UTA permettent
de déduire avec une faible complexité des propriétés globales de faisceaux extréme-
ment complexes, avec plusieurs millions voire plusieurs milliards de raies dipolaires
électriques.

4.3.1 Limites de I'approche en configurations

L’approche proposée plus haut nécessite que 1’opacité soit calculée pour chaque confi-
guration. On parle de DCA 2. Mais I'accés aux intégrales radiales et a I’énergie moyenne
d’une configuration passe par le calcul des composantes radiales R,,¢(r), qui est autoco-
hérent dans notre approche. Le calcul de structure atomique de la configuration finale
de chaque transition est nécessaire. Le probleme est que le nombre de configurations
d’un état de charge devient trés grand pour des plasmas de Z intermédiaires a des
températures de quelques dizaines a quelques centaines d’eV.

Il n’existe pas de formule simple pour le calcul du nombre de configurations pré-
sentes dans le plasma. A densité non nulle, ce nombre est fini car la distance interio-
nique limite la zone d’extension des fonctions d’onde des électrons. En toute rigueur,
toute configuration pour laquelle il est possible de calculer un potentiel et des fonc-
tions d’onde pour chacune des orbitales non vides doit étre prise en compte. Mais, a
moins d’étre a forte densité — auquel cas la proximité des ions voisins limite fortement
le nombre de couches électroniques —, le nombre de configurations envisageable est

2Détail du plasma au niveau des configurations, ou Detailed configuration accounting.
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tres élevé. Les seules informations dont on peut disposer sur une configuration avant
d’avoir calculé sa structure atomique sont le poids statistique et ’énergie moyenne tres
approximative qu'un calcul forcément grossier permet d’obtenir. D’autre part, des fais-
ceaux de transition correspondant au méme saut monoélectronique au départ de deux
configurations de méme charge ionique et d’énergies proches peuvent avoir des éner-
gies moyennes hvc_,c proches. L’addition de ces deux faisceaux multipliés par les pro-
babilités respectives de leur configurations de départ dans le plasma devrait donner
une forme tres réguliére a l'opacité lié-lié résultante. S'il est possible d’approcher ces
structures 1ié-1ié par un calcul contournant le calcul de chaque faisceau de transition,
alors il est possible de limiter significativement la quantité de ressources nécessaires au
calcul d’opacité.

La prolifération du nombre de configurations, que nous étayerons Sec. 7.1.3, empire
le probléeme déja posé par la complexité du calcul détaillé de faisceaux de transition,
dont la pertinence est incontestable dans certaines circonstances pour la modélisation
d'un spectre. Regrouper les configurations d’énergies proches dans une seule entité sur
laquelle des transitions seraient calculées permet de parer a ce probleme.

4.3.2 Supraconfigurations, suprafaisceaux de transition et opacité

La méthode consiste a regrouper les orbitales d’énergies proches ou de rdle semblable
dans le calcul d’opacité au sein des supracouches. Par role semblable, on entend notam-
ment le fait que les orbitales fassent partie du cceur jamais excité par la température, ou
qu’elles soient vides pour les configurations fondamentales et accueillent des électrons
excités.

Une supracouche 0 = (14,4, ..., 1y Lo, ) regroupe toutes les orbitales dont 1'éner-
gie est comprise entre celle de I'orbitale o;, et celle de 1’orbitale oy. L'ensemble X des
supracouches est une partition (au sens mathématique) de 'ensemble des orbitales. La
supraconfiguration & est définie par la charge nucléaire Z et le nombre d’électrons K, de
chaque supracouche :

5= ((TK”>UGZ (4.47)

Par exemple, Kr XI1T : (152s2p)'0(3s)?(3p)®(3d 4s4p)° est une supraconfiguration qui
contient 12 configurations. Mais des que les supracouches contiennent de nombreuses
orbitales et sont remplies & moitié, les supraconfigurations peuvent devenir bien plus
complexes, par exemple la supraconfiguration du Xénon 1X, qui regroupe toutes les
orbitales d"une couche

(15)?(252p)®(3s3p 3d) 18 (4s 4p 4d 41)°, (4.48)

contient 223 configurations et pres de 50 millions de niveaux. Exciter cette supraconfi-
guration conduit a un nombre de configurations et de niveaux encore plus élevé.

Le calcul de la structure atomique d’une supraconfiguration se fait en imposant
une population K, dans chaque supracouche. Alors le potentiel chimique de chaque
supracouche i, est déterminé par 1'expression de la population des orbitales de la su-
pracouche :

y 4/; +, 2 _ K,
1+ eP (€i—o)

ico

(4.49)

On peut ainsi, a I'instar de 'approche DCA, obtenir des fonctions d’onde par des cal-
culs autocohérents a 'aide des méthodes exposées Sec. 2.3.2 et 4.1.2. Le code de calcul
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STA [67] a été le premier a mettre en ceuvre la méthode des supraconfigurations dans
un calcul d’opacité a I'E. T. L.. Cette méthode a également été utilisée dans les codes
d’opacité hors-E. T. L. SCROLL [68] et AVERROES [69, 70].

Un suprafaisceau de transition, désormais désigné par 'acronyme anglais STA, est
I'application d’un saut monoélectronique a une supraconfiguration. Un suprafaisceau
est noté E, « — B, ott &' désigne la supraconfiguration d’arrivée. Contrairement aux
faisceaux de transition, il est tout a fait possible que supraconfigurations de départ et
d’arrivée soient identiques, comme par exemple la transition 3d — 4p dans la supracon-
figuration Kr X111 : (1s252p)'0(35)?(3p)®(3d 45 4p)° que nous avons évoquée plus haut.

L'opacité d'une supraconfiguration contient les contributions des suprafaisceaux
p

qui en partent. La probabilité conditionnelle d"une configuration C dans une supracon-
figuration & peut s’écrire :

L[C _ gc e_ﬁEC
Z/{E ZC’GE gC, e_ﬁEc/ .

L’opacité d'un suprafaisceau de transition peut s’écrire comme une somme des opacités
de tous les faisceaux de transition qu’il contient :

kz,amp(v) =}, Pa(C)reso () (4.51)
Ce%,%’%E’
me*h
= c;;/ P=(C) feoso e (hv). (4.52)
Ceg,CTer

Si on fait I'approximation que la somme des opacités des différents faisceaux forme une
seule structure qui correspond a un profil ®z ,_,4(hv) facilement modélisable, alors

me’h
KE,a%/S(hw = CDE,“H,B(]W) Z P=(C)fecr (4.53)
mc C—C'
CeE,C'e
En posant
fo,esp = 2. Pa(O)fcson (4.54)

C—C’
Ce&,C'ex
on en déduit que
te%h
e Se g P amsp (V). (4.55)

KE,a—p =

A Vinstar de l'opacité UTA, @z , , p est un profil qui convolue I'élargissement statis-
tique et les élargissements physiques du suprafaisceau de transition. Les trois moments
5,4 p mOyenne hvg g et variance vg , 5 peuvent étre calculés de maniere approxi-
mative, en utilisant les récurrences sur les fonctions de partition.
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4.3.3 Récurrence sur les fonctions de partition

Soit & = <0’K0> une supraconfiguration dans la partition en supracouches X de
geL

I’ensemble des orbitales.

Les fonctions de partition des supraconfigurations peuvent s’écrire comme la
somme des différentes configurations, en canonique :

Uz = Y gce PFe, (4.56)
Ce&
et en grand-canonique :
Zo= Y gee PlECHI), (4.57)
CeE

Mais ce qui fait tout 1'intérét des supraconfigurations est la possibilité de calculer la
fonction de partition par une méthode récursive qui évite des calculs configuration par
configuration. La factorisation orbitale par orbitale de la fonction de partition nécessite
la linéarisation locale (a 'intérieur de chaque supraconfiguration) de 1’énergie Ec de la
configuration, énergie figurant dans le facteur de Boltzmann :

Ec~Y we+EY, (4.58)

ol les €; sont les énergies des sous-couches déterminées pour la supraconfiguration, et

EQ = <EC - Zw i> =Y P-(C) (Ec - ZwEC)ei) . (4.59)
Ce i

= Ce&

Les populations des supracouches sont indépendantes, mais avec la contrainte du
nombre d’électrons de la supraconfiguration

Y K, =K, (4.60)

ocex

avec K = Z — Q La fonction de partition d"une supraconfiguration peut alors s’écrire
comme le produit des sommes statistiques sur chaque supracouche [43, 67] :

== [ [ 2ok, (8, Xi)icy) - (4.61)

oeL

Les sommes statistiques sur les supracouches constituent le cceur du formalisme STA.
Elles permettent non seulement le calcul des fonctions de partition, mais aussi celui des
moments de la distribution en énergie des supraconfigurations et des suprafaisceaux.
Nous présentons ici les deux formules de récursion, dont de bonnes démonstrations
sont données Réf. [43, 67]. Chaque somme statistique de supracouche est définie par

8on Si 8ox

2k, (80 X)) = e PEE Yooy Y TTcexy, (4.62)

Wey =0 w;=0 w=0 icc

Wop + 4 =Ko
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(i, Xi);c, regroupe deux types de quantités propres a chaque orbitale i de o :

e g; est la dégénérescence de la sous-couche i, mais dans la récurrence qui suit g;
peut varier entre 0 et 4¢; +2;

[} Xl = 6713 (6,‘7]1).

Soit g le vecteur des dégénérescences :

g= (81,8 /8ir-) (4.63)
et xp le coefficient
—-Y g (—=X)P. (4.64)
ieo

On peut démontrer [43, 67] que Z, x(g) peut s’exprimer sous la forme :

K
Zok(g) = Zl Zok-p(8 (4.65)
k(8

K
Zox(8) = Zox(8)+X;Zok-1(8), (4.66)
oug = (1,82, ---, gj —1,...) est le vecteur des dégénérescences dans lequel la dégé-
nérescence de l'orbitale j a été diminuée d’une unité. La récurrence est initialisée par
Zs0(g) = 1. La premiere formule de récurrence découle du développement de Taylor
de la fonction génératrice

2) =Y 22, (g) = [T (1 +2X)¥, (4.67)
Ky

ico

ou K, est n'importe quel remplissage permis de la supracouche. Cette premiere formule
permet d’obtenir la fonction de partition Zz. La seconde formule de récurrence découle
de I'égalité bien connue
_ -1
Gy =Coa+ G (4.68)

Elle permet notamment d’accéder aux autres propriétés des supraconfigurations, tels
les moments statistiques que sont I’énergie moyenne et ’extension en énergie de la
supraconfiguration. Cependant, ce formalisme STA souffre de la présence de sommes
alternées dans les coefficients y,. Ces sommes alternées peuvent poser des problemes
numériques, car la soustraction de grands nombres accroit le risque d’erreur. Cepen-
dant, un schéma numérique plus stable mais pas mis en ceuvre dans notre approche a
été établi par F. GILLERON et J.-C. PAIN [71]. L'ensemble des formalismes statistiques
est mis en ceuvre dans le code de calcul d’opacités SCO, que nous avons utilisé dans
nos études.
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DE SCO A SCORCG

5.1 Le code SCO

Développé par F. PERROT, T. BLENSKI et A. GRIMALDI au CEA pendant les années
1990 [42, 43], le code de calcul d’opacités SCO est un des premiers outils a appliquer
le formalisme STA [67] pour le calcul d’opacité dans les plasmas chauds. Basé sur un
modele de matiere semi-classique pour les électrons libres, SCO est particulierement
performant pour calculer 1'opacité de plasmas d’éléments de Z intermédiaires tels que
le fer ou le germanium a des températures élevées. La version utilisée pour le couplage
avec RCG met en ceuvre les méthodes statistiques de calcul des faisceaux de transition
évoqués Chap. 4. Cette version du code SCO est également capable de sélectionner au-
tomatiquement les supraconfigurations desquelles partent les faisceaux de transition.

5.1.1 Physique mise en ceuvre

Grace a la théorie STA développée par 1'équipe de Bar-Shalom [67, 72], SCO permet
de faire des calculs d’opacité plus rapides que les codes DCA et plus précis que les
approches a l’'atome moyen. Une spécificité de SCO est le calcul autocohérent de la
structure électronique de I’atome moyen puis des supraconfigurations, selon une mé-
thode tres proche de celle utilisée par COWAN dans sa routine RCN [8]. En particulier,
les corrections relativistes de masse-vélocité et de Darwin sont intégrées dans le calcul
autocohérent de la méme maniere que dans RCN [43]. Mais il y a une différence : SCO
procede a un calcul autocohérent qui prend en compte 'effet de la température et de la
densité sur la sphere ionique et le potentiel d’échange-corrélation [28].

L'utilisateur est libre de choisir quelles sous-couches électroniques il veut regrouper
en supracouches dans son calcul. Cependant, un grand nombre de supracouches rend
la sélection des supraconfigurations plus complexe, méme pour des éléments de Z in-
termédiaire a température élevée (plusieurs centaines de eV) ou pour des éléments de
Z élevé a basse température (des 10 ou 20 eV). SCO peut construire les supracouches
automatiquement, avec un critere sur la proximité en énergie des orbitales a regrouper.

Le choix des sous-couches relativistes d’ot1 partent des SOSA est également du res-
sort de l'utilisateur. Les effets relativistes ne sont significatifs que pour les orbitales les
plus profondes en énergie. IIs concernent essentiellement les sous-couches s et p de
cceur pour les éléments de Z intermédiaire ainsi que 'orbitale 3d pour les éléments
lourds (ex. lanthanides). IIs n’ont d’incidence que sur le traitement des faisceaux par-
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tant de ou arrivant sur des orbitales relativistes : le formalisme SOSA est alors appliqué,
avec omission du faisceau Aj = 0 généralement négligeable. SCO peut, sur demande,
procéder a la relaxation de certains sauts monoélectroniques [27, 73], c.-a-d. au calcul
de la structure électronique de la configuration d’arrivée. La transition d'un électron
d’une orbitale & une autre modifie son interaction avec les autres électrons liés, ce qui
change toutes les fonctions d’onde a un électron. Un faisceau de transition relaxé est un
faisceau de transition dont la supraconfiguration d’arrivée est 1’objet d’'un nouveau cal-
cul de structure atomique pour prendre en compte 'effet de 1’altération des fonctions
d’onde par la transition sur les intégrales de structure atomique, en particulier 1'énergie
moyenne!.
L'élargissement des suprafaisceaux de transition a plusieurs composantes :

e la largeur statistique o = 4/ ygc) = \/#2 — 43, qui permet de modéliser a I'ordre 2

la distribution statistique des raies dans le suprafaisceau;
e la largeur collisionnelle w,, due aux collisions électroniques inélastiques;

e la largeur Doppler wy, liée a la température, en général faible si k; T est de I’ordre
quelques dizaines ou centaines d’électron-Volt ;

e la largeur naturelle w,, négligeable car extrémement faible dans les conditions
d’utilisation de SCO;

e la largeur Stark w;, due au champ engendré par les ions voisins.

Des détails plus précis sur le calcul de ces élargissements sont donnés annexe B, ot les
formules de Dimitrijevi¢ et Konjevi¢ [74] détaillées permettent d’avoir une estimation
de la largeur collisionnelle et les formules de Rozsnyai [75] une estimation de la largeur
Stark. Une version modifiée de ces formules est utilisée dans SCO, car :

1. Les intégrales dipolaires électriques D,,; ,;» sont calculées a partir des fonctions
d’onde de SCO, alors que les auteurs de l’article original utilisaient des formules
hydrogénoides.

2. L'autre modification intervient sur le facteur de Gaunt inélastique g’(x) pour x
grand (voir annexe B) :

¢ (x) = \f [0,5+1n (W” , (5.1)

n2AE; 11

ou n est le nombre quantique principal pour lequel les transitions ¢ — ¢ +£1
d’énergie AE, s11 sont calculées.

En approche statistique, la largeur statistique du faisceau ¢ doit étre ajoutée a wy,
d’ot1 un élargissement gaussien total

wy) = \Jw? + w? + pd (5.2)

1Les formules UTA et STA [62, 67] faisant I'hypothese, dans le cas le plus général, d'une égalité entre
les intégrales radiales, hors énergie moyenne, dans la configuration de départ et celle d’arrivée, la relaxa-
tion de 1’ensemble des intégrales radiales est inenvisageable dans le cas général, a moins de compliquer
énormément les formules de calcul des faisceaux statistiques [63].
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A ces élargissements physiques peut étre ajouté I'élargissement w, 1ié a la mesure, soit
pendant le calcul d’opacité, auquel cas w, est ajouté a wés), soit apres le calcul, auquel
cas les spectres sont convolués par le profil correspondant a I'élargissement gaussien
wy. Les élargissements dans SCO sont les parametres de gaussienne et lorentzienne qui
convoluent les raies et les faisceaux.

SCO calcule I'opacité a l'intérieur de la grille spectrale dite générale ou statistique
GO = (En, Ex, P(S)) = (En, Ex, A) que l'utilisateur définit en donnant les bornes infé-
rieure E,, et supérieure E, ainsi que le nombre de points P®). Ona POA = E. — E,
La résolution de G®), de I'ordre de 0,1 eV a 1 eV, ce qui est suffisant compte tenu de
la largeur moyenne des faisceaux et des sous-faisceaux, rarement en-dessous de 1 eV.
En revanche, le traitement détaillé des faisceaux de transition nécessite une résolution
bien plus fine, en particulier lors du calcul d’opacités moyennes.

5.1.2 Déroulement d’un calcul

Un calcul SCO se déroule en deux étapes. La premiere étape, ou mode préparatoire, est
un calcul autocohérent a I’atome moyen [42, 43]. La distribution des électrons du conti-
nuum est calculée selon ’approche semi-classique de Thomas-Fermi dans la version de
SCO utilisée pour le couplage avec le code RCG*. Il est tout a fait possible de calculer
cette distribution quantiquement par résolution de 1'équation de Schrédinger, au prix
d’un calcul de structure électronique plus long. Le calcul a I’atome moyen est principa-
lement utilisé pour obtenir le peuplement moyen des sous-couches électroniques ainsi
que sa fluctuation autour de la valeur moyenne. Ces moyennes et fluctuations de popu-
lation, ainsi que les limites en ionisation inférieure Q, et supérieure Qy, permettent de
sélectionner automatiquement les supraconfigurations® pour le calcul d’opacité a pro-
prement parler. Le critere de sélection automatique des supraconfigurations peut étre
basé :

e sur le rang en abondance : les Ny supraconfigurations les plus abondantes sont
retenues;

e sur I'abondance relative : les supraconfigurations dont la probabilité excede un
seuil P, sont retenues.

Le seuil P, et le nombre Ny sont ajustables par l"utilisateur.

La seconde étape, ou mode exécutoire est le calcul d’opacité lui-méme. Apres un cal-
cul a I'atome moyen comme a la premiere étape, le calcul en supraconfigurations est
effectué. Calculer en supraconfigurations implique de déterminer la structure électro-
nique de chaque supraconfiguration, en particulier les fonctions d’ondes des électrons
dans chaque supracouche. La structure électronique doit étre calculée non seulement
pour la supraconfiguration de départ, mais aussi pour chaque supraconfiguration d’ar-
rivée d"un suprafaisceau de transition relaxé comme expliqué Sec. 5.1.1. Le calcul auto-
cohérent est 1’étape la plus longue du calcul d’opacité pour une supraconfiguration. Le
calcul de la relaxation est fait pour les supraconfigurations d’arrivée des sauts mono-
électroniques choisis. Les suprafaisceaux de transition relaxés ajoutent chacun un calcul
autocohérent, ce qui multiplie d’autant le temps de calcul de SCO.

Une fois les structures électroniques obtenues, le spectre lié-lié est calculé suprafais-
ceau par suprafaisceau. Certains de ces suprafaisceaux de transition, comme suggéré

2Le code SCO ne différencie pas les supracongfigurations réduites a une seule configuration des autres
supraconfigurations, dites plurielles. De méme, une supracouche peut étre réduite a une seule orbitale.
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FIGURE 5.1 — Schéma des différents types de faisceaux de transition lié-lié rencontrés lors d'un
calcul SCO.

Fig. 5.1, sont réduits a un faisceau de transition unique. Si 'orbitale de départ et celle
d’arrivée du suprafaisceau nf — n’¢’ sont relativistes, alors deux sous-faisceaux relati-
vistes sont calculés : nf, 1 — n't, et nly_y - n 62_% . La population de I'orbitale n¢
est répartie entre les deux sous-couches relativistes au prorata de leur dégénérescence,
a savoir 2 pour nt;_, 1 et 20 +2 pour nt;_,, L Les moments d’ordre 0 a 2 des su-
prafaisceaux de transition sont calculés par des formalismes UTA, SOSA ou STA selon
le type d’espéce en présence. Calculée a partir de la structure atomique, la fonction
de partition Uz de la supraconfiguration est utilisée pour calculer la probabilité de la
supraconfiguration dans le plasma, ainsi que son abondance relative

P(E) _ Z=
P(Ey) 2y

A (5.3)

[x1

ol 5y est la premiére supraconfiguration du calcul — pas toujours la plus abondante —
et Zy = Zg, la grande fonction de partition associée a cette supraconfiguration. L'avan-
tage des fonctions de partition est qu’elles permettent de comparer les probabilités et les
abondances de deux espéces sans avoir déterminé celles de toutes les especes présentes
dans le plasma, lorsque toutes les supraconfigurations n’ont pas encore été calculées.
L'opacité totale du plasma s’exprime en fonction des contributions de chacune des su-
praconfigurations :

k(hv) = Y P(B)xz(hv) (5.4)
HZZEKE(I’IV)
= Eer— (5.5)
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ce qui permet de séparer le calcul en deux sommes, avec division apres la fin du calcul
en supraconfigurations. Ce principe est conservé et étendu au calcul du spectre hybride
dans SCORCG.

La derniéere étape consiste a mettre en forme les données résultantes du calcul, a sa-
voir les contributions des différents types de processus a ’opacité ainsi que les données
calculées a partir de 1'opacité. Ainsi SCO renvoie :

e les différentes contributions des processus a 1’opacité : libre-libre, lié-libre et lié-
lié;

e la transmission et I’émission du plasma;

e les opacités moyennes de Planck et Rosseland.

5.1.3 Statistique des populations

La sélection des supraconfigurations est un probleme tres complexe. Il est possible de
partir d'un calcul d’atome moyen pour la construire, a 1’aide des énergies ¢; des or-
bitales k a 'atome moyen. L'idée consiste a parcourir toutes les supraconfigurations
possibles dans les limites d’ionisation fixées par 1'utilisateur, et & ne retenir que celles
qui sont les plus abondantes. Une fois I'ensemble des supraconfigurations admissibles
parcouru, le calcul de I’énergie et de la fonction de partition de chaque supraconfigura-
tion permet de déterminer leurs abondances et de ne garder que celles qui répondent
au critere de sélection, qu’il soit en rang ou en probabilité. Un tel parcours peut devenir
tres fastidieux lorsque la température est tres élevée ou le découpage en supracouches
trés fin. Plusieurs centaines a plusieurs milliers de supraconfigurations peuvent étre
nécessaires pour faire converger certains calculs d’opacité.

La statistique des populations que nous avons étudiée dans le cadre de 1’atome
moyen Sec. 4.1.3 conserve sa pertinence dans un calcul en supraconfigurations. Va-
lables pour des orbitales, ces formules peuvent étre étendues a des supracouches dans
le formalisme STA, en utilisant 1’additivité sur les orbitales i de la supracouche ¢ :

o des dégénérescences g; :

o= 8i; (5.6)

ieo

e des populations moyennes w; = g;f" :

Wy =gofy =Y &ifF =) wi; (5.7)

i€o i€o
e des variances en population v; :

o =) &ifi1—fi)=) v (5.8)

ieoc i€

On peut lire dans ces formules les moments a 1’'ordre 0, 1 et 2 des distributions en
population des orbitales.

L’approche, qui s’était avérée assez peu efficace pour un calcul en configurations,
devient ici plus intéressante, car d'une part les supracouches ont des poids statistiques
plus élevés, d’autre part elles contiennent, a 1'atome moyen, la somme du nombre
moyen d’électrons de chaque sous-couche contenue.
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5.2 SCO + RCG — SCORCG

Le code SCORCG est le produit du couplage du code SCO avec le programme RCG.
Le choix de coupler le code SCO avec le programme RCG de Cowan pour construire
le code de calcul hybride d’opacités SCORCG provient de la tres grande compatibilité
des deux programmes et des possibilités qu’ils offrent. Optimisé pour que son exécu-
tion soit enchainée apres celle des autres routines de Cowan (RCN et RCN2), RCG a
été partiellement réécrit. Processus maitre, SCO a été également adapté a envoyer et
recevoir les données calculées par RCG.

5.2.1 Choix de SCO et RCG

Bien que destinés a des objectifs différents, les codes SCO [42, 43] et RCN/RCG [8,
48, 49] ont de nombreux points communs, tant du point de vue numérique que de la
physique. Du point de vue informatique, les deux codes sont écrits en Fortran 77, ce qui
a simplifié la construction de l'interface SCO : RCG entre les deux programmes. Mais
I'intérét informatique ne se limite pas qu’a un langage commun.

Le code Cowan est composé de plusieurs routines pour effectuer un calcul complet
de structure atomique. Les routines RCN et RCN2 effectuent le calcul autocohérent de
la structure atomique et fournissent, entre-autres, I'ensemble des données nécessaires a
la diagonalisation du Hamiltonien. Ces données sont récupérées par RCG, qui calcule la
structure fine de chaque configuration en diagonalisant le Hamiltonien et les transitions
permises entre les configurations. L'exécution de RCN et RCG peut étre enchainée tres
facilement, un des fichiers de sortie de 'un ayant le méme format que le fichier d’en-
trée du suivant [48, 49]. L'intérét d'une séparation entre plusieurs programmes fait que
chacun peut étre exécuté seul, ainsi RCG seul peut étre utilisé pour recevoir les données
de structure atomique de SCO et non de RCN. L'autre grand avantage du code Cowan
est qu’il permet de mettre en pratique toute la théorie étayée et discutée Réf. [8]. Cette
polyvalence fait du code Cowan un outil de choix pour introduire des calculs détaillés
dans un code d’opacité statistique.

La physique modélisée dans les deux programmes, Cowan et SCO, est tres simi-
laire [43]. La méthode autocohérente utilisée par Cowan [8] pour résoudre la structure
atomique a été reprise par SCO, y compris pour le traitement approché des effets rela-
tivistes : termes de masse-vélocité, de Darwin et de spin-orbite sont modélisés a 1'iden-
tique dans les deux programmes. SCO effectue un calcul autocohérent pour 1’atome
moyen, puis chaque supraconfiguration d’ou1 partent les faisceaux, ainsi que toutes les
supraconfigurations d’arrivée de chaque transition relaxée.

Ainsi, SCO et RCG, par les possibilités qu’ils offrent et la physique sur laquelle ils
reposent, sont le meilleur choix pour construire un code combinant calculs détaillés et
statistiques. Néanmoins, ce choix qui a été fait tres rapidement au début de la these
s’est avéré ardu a mettre en ceceuvre, en raison de la complexité de 1’écriture de chacun
des codes. En particulier, le programme RCG a d étre adapté a un usage intensif.

Il existe un autre code de calcul atomique qui a été couplé avec des approches sta-
tistiques. Il s’agit de FAC (Flexible Atomic Code) [34] qui a été utilisé par S. HANSEN
pour construire un code de calcul mélangeant niveaux et configurations hors E. T. L.
[76]. Cependant, ce code de calcul présente trois inconvénients majeurs :

e il repose sur le potentiel paramétrique, qui calcule plus vite mais bien moins pré-
cisément le potentiel atomique et les fonctions d’onde ;
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e il ne permet pas le paramétrage des intégrales radiales, et n’est donc pas aussi
souple que Cowan; il nécessite de décomposer SCO, ne conservant que les rou-
tines de calcul et reprogramment intégralement le déroulé du calcul.

5.2.2 Adaptation de RCG

Le couplage de SCO et RCG et I'appel automatique de RCG au sein de SCO nécessitent
la réécriture de RCG en tant que routine de SCORCG, désormais appelée RCG*. L'en-
trée de RCG est un fichier qui contient toutes les données nécessaires a un calcul de
faisceau de transition. Mais ce fichier doit étre écrit selon un format particulieérement
complexe et contraignant pour les besoins d’un couplage avec un autre code. De plus,
la lecture et I’écriture sur disque dur sont plus cotiteuses que les mémes opérations sur
mémoire vive (RAM).

Dans RCG*, les principales adaptations ont été faites au niveau de l'interface ainsi
qu’au niveau du calcul du spectre. Ce qui concerne l'interface est abordé plus bas. En ce
qui concerne le spectre, les tailles de tableaux de la version « longue » ont été augmen-
tées aussi loin que possible’. Le code de Cowan avait été écrit a ’époque ot la mémoire
vive disponible dans un gros calculateur se comptait en mégaoctets, alors qu’en 2011
celle disponible dans le moindre ordinateur de bureau se compte en gigaoctets .

Les matrices Hamiltoniennes ainsi que les raies sont enregistrées dans des tableaux
dont les tailles ne sont pas indépendantes des tailles des autres tableaux du code [49].
En particulier, la taille maximale kMx d’un bloc de matrice | a été portée de 500 a 4000,
et la taille maximale kLAM des tableaux de raies spectrales a été augmentée de 50 000 a
800000. La taille de la liste de termes spectroscopiques kLSi peut atteindre 1000.

Version kLSi kMx kLAM

11 47 300 50000
11long 119 900 50000
RCG* 1000 4000 800000

TABLE 5.1 — Evolution des tailles des différents tableaux dans les versions utilisées du code
Cowan.

Augmenter plus encore la taille des tableaux ou permettre une allocation dyna-
mique de mémoire nécessiterait de telles modifications dans le code qu’il serait moins
cotiteux d’écrire un nouveau code de structure atomique, ou d’en utiliser un autre tel
FAC.

Une variable de température a été ajoutée a RCG* afin de pouvoir calculer des fais-
ceaux de transition a I'E. T. L. hors SWAP. Dans la routine de calcul de la structure fine
des configurations, le calcul de la fonction de partition interne de la configuration a été
ajouté :

Uc =Y (2] +1) e PEi—E) (5.9)
vl

ou Ec est, rappelons-le, I'énergie du centre de gravité de la configuration.Ainsi, la tem-
pérature peut étre prise en compte dans le calcul des faisceaux de transition. Au choix

3En Fortran 77, tous les tableaux sont statiques : leur taille est fixée avant le démarrage de l'instance
d’une routine. Les tableaux de taille variable, comme celui qui stocke les raies d"un faisceau de transition,
ont en fait une taille fixe supposée suffisamment élevée pour pouvoir stocker les résultats des calculs. La
taille « effective » du tableau est indiquée par un entier.
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de 'utilisateur, la routine RCG* peut renvoyer soit l'intensité SWAP des raies gf, soit
I'intensité pondérée par le facteur de Boltzmann g fe~A(En—Ec,

Le calcul des raies spectrales a été la partie la plus remaniée de RCG*. La routine de
Cowan a un systeme de tri de raies qui est utile pour présenter un faisceau de transition,
pas pour transmettre des raies spectrales & un code d’opacités. Ce tri des raies est une
des étapes de RCG la plus consommatrice en temps de calcul, il a donc été supprimé.
Quel que soit I'algorithme, la complexité du tri des raies spectrales en fonction de leur
énergie est de 'ordre du carré du nombre de raies dans le « pire des cas ».

A été ajoutée la pondération par le facteur de Boltzmann gwefﬁ(EW ~Ec), alors que
RCG calcule les faisceaux de transition sans prise en compte de la température dans
le peuplement des états d"une configuration (SWAP). Une autre méthode de calcul des
raies d"un faisceau a été ajoutée : elle consiste a ne plus stocker les raies une par une avec
leurs énergies, mais a accumuler les raies dont 1’énergie correspond au méme point de
la grille spectrale de SCORCG. Enfin, le calcul des moments de faisceaux de transition
d’ordre supérieur a 2 est possible dans la version adaptée du code de Cowan, avec et
sans prise en compte de la température et du facteur de Boltzmann sur le remplissage
des niveaux.

5.2.3 Interface SCO : RCG*

Le couplage SCO avec RCG* est construit de maniere a garantir la cohérence entre les
calculs détaillés et les calculs statistiques. Pour cela, il faut que la routine de RCG mo-
difiée prenne en entrée toutes les données que SCO peut fournir pour le calcul d'un
faisceau de transition.

Nous rappelons que le calcul d"un faisceau de transition requiert plusieurs informa-
tions sur la structure des configurations de départ et d’arrivée, a savoir :

e les sous-couches ouvertes dans 1'une ou 'autre configuration sous la forme K?”' ;

e l’énergie du centre de gravité de chaque configuration, 'important étant la diffé-
rence entre les deux énergies ;

e les intégrales radiales, coulombiennes et de spin-orbite, en respectant I'ordre de
lecture de RCG, a savoir :

les intégrales de Slater directes F*(ii), k = 0,2,...,2(;,

les intégrales de spin-orbite ¢ (i),

les intégrales de Slater directes Fk(z'j), k=0,2,...,min(2¢;, 2£j),

=0 +2,..., 6+

L

les intégrales de Slater d’échange G (if), k = |¢; — ¢
l

jr
et pour chaque type d’intégrale dans I'ordre des i puis des j puis des k croissants;

e lanature de la transition électronique (toujours dipolaire électrique) ainsi que 1'in-
tégrale dipolaire électrique.

Ces informations sont déja utilisées par SCO pour le calcul statistique des faisceaux,
et leur passage a RCG est géré par des routines d’interface qui se chargent d’établir la
correspondance entre les tableaux de RCG et ceux de SCO.

En retour, RCG fournit a SCO le faisceau de transition détaillé sous deux formes
possibles :
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e énergie et force exactes de chaque raie;

e somme des forces des raies dont 1'énergie spectrale correspond a un point de la
grille détaillée.

La premiere option, la plus naturelle a concevoir, requiert le calcul du profil de chaque
raie, ce qui peut revenir au calcul de myriades de profils pour chaque faisceau. La se-
conde option consiste a regrouper dans une méme « case » en énergie les raies dont
I'énergie peut étre approchée sur la grille détaillée de sorte que cette multitude de raies
v] — 7']’ trés proches soient traitées comme une seule super-raie A, d’énergie E, et
d’intensité

gfa= Y, &ufu-vr (5.10)

Y=y en

L’élargissement de la super-raie A est identique a celui de chacune des raies du faisceau
de transition.

La routine RCG* calcule également d’autres quantités auxquelles seul un calcul dé-
taillé permet d’accéder. Les moments statistiques des faisceaux peuvent étre calculés a
des ordres supérieurs a 2. Ils peuvent prendre en compte ou non la température, via la
pondération par le facteur de Boltzmann. Enfin, RCG* renvoie la fonction de partition
interne de la configuration de départ qui s’écrit :

U = 2 (2] +1) e P(Ey—Ecar) (5.11)
yJeC

et permet de construire une fonction de partition hybride. Le fonctionnement d'un cal-
cul de faisceau de transition dans SCORCG est synthétisé Fig. 5.2.

La réalisation de l'interface SCO : RCG* est compliquée par le fait que RCG* de-
mande des données d’entrée bien précises et en quantité variable selon le faisceau a
détailler. Différents systémes d"unités sont utilisés par les deux programmes :

e eV, Ha (Hartree) et température (kT) pour SCO;

e eV et surtout kK (kilokayser, 1 K = 1 cm~!) pour RCG*.

5.3 Possibilités du code SCORCG

Sans prétendre étre un manuel du code SCORCG, cette section énumere toutes les pos-
sibilités du code SCORCG pour des calculs d’opacités a 1’équilibre thermodynamique
local.

5.3.1 Physique ajustable

Il est possible de choisir les modeles physiques utilisés dans SCORCG de maniere as-
sez similaire a ce qui peut étre fait dans SCO. Tous les parametres gérant la physique
dans SCO peuvent étre réglés de maniere semblable dans SCORCG. Les unités des pa-
rametres de physique ajustables sont en eV pour la température et I'énergie spectrale et
en CGS pour les autres grandeurs. Les autres parametres gérant la physique sont des
drapeaux activant la modélisation de certains phénomenes dans le calcul.

Le code SCORCG utilise trois grilles spectrales pour ses calculs.
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FIGURE 5.2 — Schéma de fonctionnement de I’approche hybride dans SCORCG.

1. La grille générale G'S) = G(E,, Ey, N®)) définie Sec. 5.1.1 est la grille dans laquelle
SCO calcule son opacité, aussi bien lié-lié que lié-libre ou libre-libre. Cette grille
contient 20000 points au maximum. Les opacités moyennes sont calculées si, et
seulement si, la borne inférieure de cette grille est 0 eV.

2. La grille détaillée G(P) = G(en, ex, N(P)) est la grille réservée au stockage des ré-
sultats des calculs détaillés. L'intervalle de cette grille est toujours compris dans
lI'intervalle de la grille principale : e, > E,, et ex < Ey. Elle peut contenir jusqu’a
un million de points et permet une résolution spectrale bien plus fine que la grille
principale.

3. Lagrille de sortie est la grille dans laquelle la transmission et 1’émissivité du plasma
sont calculées. Son intervalle peut étre partiellement ou totalement recouvert par
celui de la grille détaillée, les routines de convolution assurent un raccord cohé-
rent aux limites entre les domaines détaillés et statistiques.
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Il y a donc deux grilles spectrales dans un calcul SCORCG, a laquelle une troisiéme
permet de choisir la résolution pour 'exploitation des spectres.

A Vinstar de celle de SCO, la grille générale du code hybride est limitée a 20 000
points et entrée en unités de température. Cette grille est largement suffisante pour
les calculs de faisceaux statistiques. La grille détaillée peut contenir jusqu’a un million
de points. Elle permet d’avoir un calcul d’opacité spectrale bien plus résolu, en parti-
culier dans la zone en énergie ot de nombreux faisceaux doivent étre détaillés, sans
rendre pour autant le calcul trop consommateur en ressources. Les calculs a haute ré-
solution sont indispensables a basse densité (moins de 1073 g/ cm?) pour un calcul de
moyenne de Rosseland ou des calculs de transmission semi-saturée dans lesquels ce
sont les creux de I'opacité qui jouent un réle majeur.

1. La résolution spectrale du spectre expérimental est variable, en partie parce que
le spectre expérimental est donné en fonction de la longueur d’onde du rayonne-
ment, et la longueur d’onde est proportionnelle a I'inverse de 1’énergie. Elle reste
cependant la moins fine, avec environ 3 a 4 points par eV dans la fenétre spectrale

2. La résolution spectrale de la grille statistique est de 0,2 eV.

3. La résolution spectrale de la grille détaillée est de 5.10~% eV. La grille détaillée est
40 fois plus fine que la grille statistique.

4. Larésolution spectrale de la grille de sortie est de 0,04 eV. La grille de sortie est 5
fois plus fine que la grille statistique.

Les différentes grilles utilisées dans le calcul sont illustrées Fig. 5.3 a travers un
détail de spectre en transmission de I'aluminium a 20 eV et 0,01 g/ cm?. Nous avons
fait un calcul d’opacité avec trois pas différents dans la grille détaillée : fin 1.1073 eV,
moyen 5.1073 eV et large 2.1072 eV. La représentation d"un spectre avec des variations
sur des intervalles spectraux de l'ordre de 10734102 eV estillisible, nous avons adopté
une représentation graphique de chaque opacité en trois courbes :

¢ la moyenne glissante sur J, calculée sur la largeur ¢ : il s’agit, pour chaque énergie
spectrale x, de la moyenne de 'opacité sur l'intervalle [x, x + ¢] ;

e l'enveloppe supérieure sur J, calculée sur la largeur J : il s’agit, pour chaque éner-
gie spectrale x, du maximum de 'opacité sur l'intervalle [x, x + ] ;

e l’enveloppe inférieure sur J, calculée sur la largeur ¢ : il s’agit, pour chaque éner-
gie spectrale x, du minimum de 1'opacité sur l'intervalle [x, x + ¢].

On obtient ainsi une allure de la zone dans laquelle les spectres en opacité varient.

Un bon exemple nous est donné par l'opacité de la couche M du cuivre aux alen-
tours de 20 eV et 1073 g/ cm?, calculée ici avec les 200 supraconfigurations les plus
abondantes.

Le choix d"une résolution plus ou moins fine dans le calcul de I'opacité d"un plasma
a faible densité, avec des élargissements faibles et des faisceaux trés poreux, a des consé-
quences sur son exactitude comme le montre Fig. 5.4. Cette opacité a été calculée sur
deux grilles spectrales : I'une avec un pas de 1073 eV ou un pas de 5.10~% eV change
peu la forme globale du spectre. Les moyennes glissantes sont tres proches, ainsi que les
minima et maxima matérialisés par les enveloppes a 0,1 eV. Si les moyennes glissantes
sont tres proches, I'enveloppe du calcul grossier est d’amplitude réduite par rapport
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FIGURE 5.3 — Détail d"un spectre en transmission mettant en évidence les différentes grilles dans

un calcul en transmission.
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FIGURE 5.4 - Enveloppes et moyennes glissantes du spectre en opacité de la couche M du cuivre,

avecd =0,1eV.
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FIGURE 5.5 — Détail de 'opacité autour de 87 eV montrant l’effet de la résolution de la grille sur
la forme du spectre.

a celle du calcul fin. Pour des énergies de photon de l'ordre de quelques kT, cette
moindre amplitude a des conséquences sur la moyenne de Rosseland.

Un agrandissement sur une fraction du spectre en opacité entre 87 et 88 eV Fig. 5.5,
montre 'effet d"une résolution plus ou moins grossiere sur un détail du spectre en opa-
cité. Les structures larges restent apparentes, mais les plus petites coalescent et de nom-
breux trous sont plus ou moins comblés. Or, dans un spectre trés poreux, ce sont ces
trous qui contribuent le plus a la moyenne de Rosseland. Pour évaluer la résolution
adéquate pour un calcul d’opacité, il faut estimer quel élargissement de raie doit étre
précisément restitué. Vouloir restituer 'ensemble des élargissements du spectre revient
a choisir une résolution tres fine, d’oli des convolutions de raies tres cotiteuses. Une
bonne solution peut étre de calculer la moyenne harmonique des FWHM de tous les
faisceaux de transition, avec pour pondération le produit de la force de faisceau par
I’abondance de la supraconfiguration.

Le programme doit étre en mesure de décider automatiquement quel faisceau de
transition détailler et quel autre calculer en UTA. Il utilise pour cela différents critéres
lui permettant de décider de la pertinence ou non d’un calcul détaillé, en tenant compte
des limites imposées par le programmeur, de phénomenes physiques et de considéra-
tions algorithmiques. De tels criteres sont ajustables en fonction des souhaits de 1'utili-
sateur. On peut notamment choisir :

e la dégénérescence maximale d'une configuration, y compris excitée, a détailler en
structure fine ;
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e le nombre de raies maximal d’un faisceau de transition a détailler;
¢ le nombre de raies minimal d’un faisceau de transition a ne pas détailler;

e des criteres qui anticipent I’aspect rugueux ou lisse d"un faisceau de transition a
détailler sur lesquels nous reviendrons Sec. 7.3.

Pour un calcul rapide permettant de connaitre la position en énergie des grandes
structures, un calcul laissant une grande place au statistique, voire completement sta-
tistique, peut étre exécuté en quelques minutes sur une station de bureau typique de
2010. Mais un calcul beaucoup plus détaillé peut étre fait avec SCORCG, sur des confi-
gurations et des faisceaux relativement complexes. Selon la complexité du spectre a
calculer, I'exécution du code peut prendre de quelques minutes a quelques heures.

5.3.2 Gestion de la structure électronique

SCORCG hérite de la maniere dont SCO gere la structure électronique sur laquelle
se basent les calculs. On peut en particulier entrer la liste des sous-couches et supra-
couches sur lesquelles les calculs doivent étre faits, décider quelles orbitales sont rela-
tivistes et définir les sauts monoélectroniques a relaxer. Le nombre de supraconfigu-
rations ou la probabilité minimale d"une supraconfiguration « sélectionnée » doit étre
indiqué, afin de donner une limite au calcul d’opacité.

Le générateur automatique de SCO tel que décrit Sec. 5.1 a été maintenu tel quel
dans SCORCG. Néanmoins, le calcul hybride impose quelques contraintes supplémen-
taires :

1. Le calcul de faisceaux détaillés n’est possible qu’au départ d'une configuration
unique, avec un remplissage électronique connu exactement pour chaque sous-
couche. Par conséquent, aucun calcul détaillé n’est possible dés lors qu'une su-
praconfiguration contient plus d"une configuration.

2. Les supracouches doivent étre entierement définies par 'utilisateur pour une opa-
cité hybride.

Introduire des calculs détaillés dans une supraconfiguration nécessite ’extraction des
configurations a détailler a l'intérieur de cette supraconfiguration. Les sous-couches
électroniques 7, ¢ d’une configuration doivent donc étre individualisées dans 1'exécu-
tion d'un calcul hybride. Cependant, rien n’empéche d’introduire des supracouches
pour regrouper les orbitales extérieures. Les supraconfigurations ayant au moins un
électron dans une des supracouches extérieures sont traitées par SCORCG comme elles
étaient traitées dans SCO. Le formalisme STA s’applique pour le calcul des suprafais-
ceaux de transition issus de ces supraconfigurations.

Un calcul hybride avec SCORCG requiert que la plupart des orbitales susceptibles
de contenir des électrons, et la totalité des orbitales en contenant « stirement », soient
individualisées. Pour éviter l'apparition d'un trop grand nombre de supraconfigura-
tions, il est souhaitable que les orbitales les plus externes soient regroupées dans une
ou plusieurs supracouches. A la limite, les sous-couches en-deca de la sous-couche li-
mite sont individualisées, les sous-couches au-dela sont regroupées dans une unique
supracouche-chapeau. Les sous-couches doivent étre individualisées au moins jusqu’a la
limite supérieure de la couche de valence, car la population de chaque orbitale a une
faible probabilité d’étre nulle. Pour un calcul plus détaillé, il est possible et méme sou-
haitable de détacher les sous-couches d’une a deux couches au-dela de la couche de
valence.
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FIGURE 5.6 — Comparaisons des contributions détaillée et statistique en fonction de la
supracouche-chapeau.

Cependant, individualiser trop de sous-couches a deux inconvénients :

e le temps de calcul peut considérablement augmenter, car le nombre et la com-
plexité de faisceaux a détailler croit fortement;

e le sélecteur de configurations tel que programmé dans SCO est limité dans le
nombre de sous-couches qu’il peut réellement prendre en compte.

A travers un calcul de l'opacité de la couche L sur un plasma de cuivre a 20 eV et
une densité de 1 mg/cm?, l'effet de la supracouche-chapeau sur le spectre en opacité
peut étre mis en évidence. Nous avons étudié trois cas :

1. La supracouche-chapeau commence a 5d : les supracouches sont de la forme
(1s) -+~ (35)(3p) (3d) (4s) (4p) (44) (4f) (55) (5p) (5d — ... ).

2. La supracouche-chapeau commence a 4f : les supracouches sont de la forme
(1s) - - (35)(3p) (3d) (45) (4p) (4d) (4f — ...)-

3. La supracouche-chapeau commence a 4s : les supracouches sont de la forme
(1s)---(3s)(3p)(3d)(4s —...).

On a imposé au calcul, dans chaque cas, de sélectionner les 200 supraconfigurations
les plus abondantes telles qu’obtenues a partir des conditions thermodynamiques. Les
trois listes de supraconfigurations obtenues sont indépendantes.

Les contributions détaillée et statistique dans un calcul hybride en fonction de la
supracouche-chapeau sont comparées Fig. 5.6. Que cette supracouche ne commence
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qu’a l'orbitale 54 ou a l'orbitale 4f change tres peu les contributions. En revanche, si la
supracouche-chapeau commence a la sous-couche 4s, on constate que la contribution
statistique est beaucoup plus « lisse » et domine les autres contributions d'un facteur
2. Ce facteur n’est pas plus élevé, en dépit de 1’absence de détail de la couche N,car
d’une bonne partie des configurations excitées, méme si elles sont individualisées, les
faisceaux qui en partent sont trop complexes. La contribution réduite des faisceaux
détaillés explique que la contribution statistique reste importante malgré le détail de la
couche N.

0.9
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0.6
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FIGURE 5.7 — Comparaison de transmissions a travers un milieu optiquement mince en fonction
de la supracouche-chapeau. Les courbes plus ou moins discontinues au-dessus indiquent I'opa-
cité lié-lié totale, les courbes continues dessous indiquent la contribution statistique au lié-lié.

Les transmissions calculées Fig. 5.7 avec des orbitales individualisées jusqu’a 44 et
5p sont quasi-superposées. Si la supracouche-chapeau commence en 4s, alors la trans-
mission hybride est trés légérement altérée, au profit de la transmission statistique dans
la structure d’absorption 2p — 3d vers 960 eV, vers un évasement des structures d’ab-
sorption 2p — 4d vers 1040 eV. On peut en conclure que reculer la supracouche-chapeau
au-dela d’une orbitale apporte peu de précision sur le spectre :

e si cette orbitale n’appartient pas a la couche de valence des ions les moins chargés,
pour des calculs en émission ou en transmission avec faible absorption ;

e si cette orbitale n’est pas dans la couche immédiatement au-dessus de la couche
de valence pour tous les autres types de calcul d’opacité.
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FIGURE 5.8 — Comparaison de l'opacité en couche L de 'aluminium a 20 eV et 10 mg/cm? avec
ou sans convolution des faisceaux et des raies par un élargissement expérimental de parametre
0,7 eV.

5.3.3 Spectres calculés par SCORCG

Les spectres sont calculés dans I’approche completement statistique (SCO) et dans 1’ap-
proche hybride (SCORCG). La convolution par un élargissement instrumental permet
de confronter le résultat d"un calcul a un spectre expérimental, tenant ainsi compte des
erreurs de mesure. L’élargissement instrumental, toujours modélisé comme gaussien,
peut étre pris en compte de deux maniéres dans le calcul :

e soitil est ajouté aux élargissements physiques lors de la convolution des faisceaux
de transition, I'opacité est dite convoluée avant ; cette méthode n’a aucun sens phy-
sique mais peut faciliter la représentation de certains spectres tres détaillés;

e soit il est ajouté lors de la convolution de la transmission, de I’émission et éven-
tuellement de 1’opacité, 1’opacité est dite convoluée apres;

La convolution avant permet une économie de ressources, a plus forte raison si un
critere de coalescence permet le calcul statistique des faisceaux de transition peu po-
reux. La convolution avant change trés peu 1'opacité entierement statistique Fig. 5.8, et
«lisse » le spectre hybride aux structures bien plus résolues.

En calcul détaillé ou hybride, utiliser la convolution avant peut étre intéressant pour
faire apparaitre l’allure d'un spectre détaillé, illisible si les raies sont nombreuses et
fines. En revanche, utiliser la convolution avant pour un calcul en transmission ou en
Rosseland est dangereux, ainsi que le prouve le spectre en transmission déduit de ce
spectre en opacité.

La convolution avant et la convolution apres ont un effet presque identique sur
le spectre en transmission statistique Fig. 5.9. Mais les deux méthodes de convolution
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FIGURE 5.9 — Comparaison des spectres en transmission détaillés et statistiques obtenus par les
deux méthodes de prise en compte de I'élargissement expérimental.

ont des effets différents sur le spectre détaillé. Dans la zone non-saturée comprise en-
dessous de 130 eV, on constate des différences non négligeables entre les spectres pro-
duits par l'une ou l'autre des méthodes. Dans la zone saturée comprise entre 130 et
170 eV, ainsi qu’entre 110 et 120 eV, les deux spectres deviennent tres différents. Le
spectre issu de la convolution avant a tendance a saturer bien plus que le spectre issu
de la convolution apres. La convolution avant « gomme » tous les petits minima locaux
de I'opacité spectrale, or ce sont ces petits minima locaux du spectre en opacité qui de-
viennent les maxima locaux du spectre en transmission et qui, en moyenne, augmentent
la transmission.

La convolution avant, qui peut faire gagner du temps dans le calcul d’opacité, n’a
peu d’incidence sur la transmission que si la transmission reste élevée en presque tout
point du spectre, autrement dit si le produit de la masse surfacique par 'opacité reste
globalement inférieur a 1'unité :

plx(hv) <1. (5.12)

L’outil de mise en ceuvre présenté, nous allons examiner le formalisme et les limites de
notre approche.



VALIDATION, APPORTS ET LIMITES
DE SCORCG

Le code SCORCG est le premier outil automatique a mettre en ceuvre une approche
cohérente du calcul d’opacité lié-lié mélant calculs détaillés et statistiques a I'E. T. L.,
approche dont les formules sont précisées dans ce chapitre. L'approche hybride est en-
suite testée dans différentes conditions, y compris celles qui peuvent étre rencontrées
dans les expériences. Enfin, les limites physiques et numériques de SCORCG sont pré-
cisées.

6.1 Calcul hybride de I'opacité lié-lié

Un objectif de notre approche hybride est de garantir le maximum de cohérence dans
le calcul des fonctions de partition et de I'abondance des différentes especes. Mélan-
ger niveaux, configurations et supraconfigurations pose un probleme de cohérence des
lors que la température est prise en compte dans le peuplement des différents niveaux
d’une configuration. Pour plus de simplification, nous considérons un seul état d"ioni-
sation Q, ce qui nous permet d’utiliser les fonctions de partition sans s’encombrer d'un
facteur contenant le potentiel chimique. L’approche hybride se généralise a des plasmas
contenant plusieurs états de charge Q a l'aide de I'équation de Saha-Boltzmann (1.31)
p- 18. Cette derniere équation n’a aucune conséquence sur la validité du formalisme
que nous présentons ici.

6.1.1 Expression de I'opacité hybride

L’opacité lié-lié totale étant la somme des contributions a 1’opacité de chaque proces-
sus, son calcul se ramene au calcul de l'opacité de chaque transition, qu’elle soit un
suprafaisceau, un faisceau ou une raie, avant pondération par la probabilité de 1'espece
de départ. Un calcul hybride d’opacité s’effectue sur un plasma contenant des supra-
configurations & non-réduites a une configuration, des configurations C et des niveaux
d’énergie yJ. Comme le mélange de configurations est négligé, chaque niveau fait par-
tie d"une configuration.

103
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Il y a donc deux types de configurations : celles d’ot1 ne part aucun DTA, qui consti-
tuent I'ensemble (S), et celles, regroupées sous 1’ensemble (D), d’ott part au moins un
DTA et dont la structure fine est connue. L'opacité lié-lié contient donc :

e des STA au départ des supraconfigurations;
e des UTA au départ des configurations;
e des raies spectrales, rassemblées en DTA.

Cependant, 'approche hybride ne doit pas exclure la possibilité que des faisceaux sta-
tistiques et d’autres détaillés puissent partir d'une méme configuration. Hors de la
plage en énergie spectrale ou1 les faisceaux peuvent étre détaillés, aucun calcul détaillé
de faisceau de transition ne peut étre effectué. Par conséquent, I'ensemble des configu-
rations qui font I’'objet d"un calcul DTA pour les faisceaux dont 1’énergie est a I'intérieur
de la grille détaillée peuvent faire I'objet de calculs UTA pour les autres faisceaux de
transition.

L'opacité lié-lié hybride de 1’état d’ionisation Q, notée K(QH) , est la somme de deux
opacités :
H S D
k0! (h) = k) () + 53 (). 6.1)
(S)

Ko est'opacité des transitions traitées selon des approches statistiques :

S -
Ky () =Y Po(E) ¥ kgupl)+ Y PoC) ¥ ke oolhv). (62)
= E,a—p Ce(D)uU(s) C,Cc=C
statistique

(D)

Ko estl'opacité des faisceaux de transition traités raie par raie :

kg ()= Y Po(C) X X Pe]) Y Hypsyp(hv) (6.3a)
Ce(D) C,C—C' vJeC v=7'T
détaillé yJeC, y'J'eC’

Faisceau détaillé : expression (3.49)

- Z Z ZPQ(,Y]) 2 K'y]—wy’]’(hv)- (63b)

Ce(D) C,C—C' v]€C vI='T
détaillé yJeC, v J'eC’

La somme (6.2) sur les configurations ne se limite pas a (S), car des faisceaux calculés
selon des approches statistiques peuvent partir de configurations objets de calculs DLA
pour d’autres faisceaux de transition. Il est en revanche évident qu'un faisceau de tran-
sition détaillé ne peut partir d’une configuration non-détaillée, d’oti la limitation a (D)
de la somme (6.3).

Les probabilités figurant dans les équations précédentes peuvent étre exprimées a
I'aide des fonctions de partition que nous avons construites Chap. 1, 2 et 4. Ainsi, la
probabilité conditionnelle d"un niveau dans une configuration s’écrit

uv]

Pc(v]) = U’ (6.4)
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la probabilité conditionnelle d"une configuration dans I'état d’ionisation Q s’écrit

_ Uc

= (6.5)

Po(C)

et la probabilité conditionnelle d’une supraconfiguration dans 1’état d’ionisation Q
s’écrit
Ug

Po(E) (6.6)

Le passage de I’état d'ionisation Q a I'ensemble du plasma nécessite 1'introduction
de la grande fonction de partition Zg. Celle-ci s’obtient en incorporant le potentiel chi-
mique :

Zo = Ug ePre (6.7)
“ puQ
_ 2o _ _Uge™
Q/

Les fonctions de partition Uy doivent toutes étre exprimées par rapport a la méme
énergie de référence. Ainsi, 1’opacité lié-lié totale s’écrit comme formule (3.57) p. 62 :

Ko () = 1P (x5 () + x5 () ) (6.92)
= ZP(Q)KS)(M) + ZP(Q)KSD)(FW). (6.9b)
Q Q

Cette séparation de 'opacité en une partie détaillée et une partie statistique va étre
exploitée par la suite. Ce sont justement les expressions des fonctions de partition qui
sont a 'origine d’un conflit entre fonctions de partition pour lequel un arbitrage est
nécessaire.

6.1.2 Fonctions de partitions détaillées et statistiques

Nous avons établi Chap. 3 I'expression des fonctions de partition U/, Uc et Ug et des
probabilités conditionnelles P, (C) et P (y]) dans 'hypothése oti tous les faisceaux de
transition sont détaillés. L'indexation (D) fait référence au fait qu'une partie au moins
du calcul a été faite en DLA. Les mémes fonctions de partition et probabilités condi-
tionnelles ont été établies Chap. 4 dans I'hypothese ot tous les faisceaux de transition
sont calculés selon une approche statistique. L'indexation (S) fait référence au fait que
la totalité du calcul n’a pas fait usage du DLA.

La probabilité ne peut étre obtenue qu’une fois que toutes les supraconfigurations
ont été calculées. L'usage de 1’'abondance est plus pratique lors d"un calcul d’opacité
supraconfiguration apres supraconfiguration comme dans SCORCG ou méme en pa-

rallele :
_ Ux

=
pour toute espece X. Cette abondance permet de remédier a des problemes numériques

éventuels liés a 1'évaluation des sommes statistiques, en rapprochant de 1'unité les
quantités associées a chaque supraconfiguration. Nous rappelons qu’il est équivalent

A(X) (6.10)
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Quantité Statistique / SWAP Détaillé / Hybride
Uy U = (2] +1) e et U = (2] +1) e FEn
U, Ce (D) UL = goePEc UL =1cePEc, Ce (D)
Uc, Ce(9) Z/{és) =goe PEc Non définie
S S D S D
o us' =y ud uy =Y u + Y ul
C Ce(S) Ce(D)
= ch e_ﬁEC — Z gc e_ﬁEC _|_ Z IC e_ﬁEC
C Ce(S) Ce(D)
2] +1 27 +1) e P (Eu—Ec)
Py PP = PP () = LIS
°8 ;
S U D U
Po(C) P (C) = Py (C) <

C _
Y Uc y
¢ C'e(S

us> + Y ul
) C’'e(D)

TABLE 6.1 — Récapitulatif de ’expression des fonctions de partition et des probabilités utilisées
dans I'approche hybride.

de comparer les fonctions de partition, les abondances ou les probabilités de deux su-
praconfigurations.

Les fonctions de partition et probabilités utilisées dans I’approche hybride a 1’état de

charge Q sont regroupées Tab. 6.1. Il réutilise notamment la fonction de partition interne
Zc définie formule (3.51) p. 60. En particulier, la fonction de partition hybride L{((QD) est
définie comme la somme des fonctions de partition statistiques L{és) des configurations

non-détaillées et les fonctions de partition Z/IéD) des configurations détaillées.

Pour une configuration C a I'origine d’au moins un DTA, l'inégalité de Jensen [77,
78] peut étre appliquée a la fonction exponentielle dans Z¢ :

Te=go ¥ 2]+ 1 —p(Ey-Ec) (6.11a)
yjec 8¢
— o (e P(Ey—Ec)
9 <e 7 >w€c (6.11b)
Te > gee Pl Eedec, (6.11c)

Autrement dit, nous avons l'inégalité Zc > g~ qui entraine I'inégalité sur les fonctions
de partition détaillées au moins une fois :

U >u. 6.12)

Nous avons donc deux jeux de fonctions de partition qui peuvent étre utilisés pour
déterminer I’abondance de chaque supraconfiguration, configuration et niveau.

Si, pour toutes les supraconfigurations, y compris les configurations détaillées au
moins une fois, la fonction de partition statistique Z/Iés) est utilisée, alors la fonction de



6.1. OPACITE HYBRIDE 107

partition totale s’écrit? :

uy = YUs+ Y Ut ) us. (6.13)

Les probabilités des configurations, qu’elles soient détaillées ou statistiques, s’écrivent
alors : )
—BE
(©) Uc gce Pt

PQ(C) = pQ (C) = = . (6.14)
(S) (S)
L{Q E Uz + E Uc + E Uz
) Ce(S) Ce(D)

Les abondances relatives et probabilités des supraconfigurations sont inchangées par
rapport a un calcul purement statistique. Ce jeu de fonctions de partition et de proba-
bilités est appelé jeu statistique.

Il est tout a fait possible de construire une fonction de partition prenant en compte
le fait qu'une partie des configurations sont détaillées. Pour ces derniéres, la fonction

(D)
C

de partition U~ "’ est considérée. Alors la fonction de partition totale s’écrit :

D D
Uy =Y u=+ Y e+ Y ul. (6.15)
) Ce(s Ce(D)

)

Alors les probabilités des configurations s’écrivent différemment selon que la configu-
ration est détaillée ounon :

Po(C) =PY(C) (6.16a)
2] +1) e PEu
Lyec(?] D) ) si X = C configuration détaillée
Uy
8c e PEc . . . -
Po(X) = W si X = C configuration statistique
Q
Uz . - . . o
/D) si X = & supraconfiguration non triviale.
70

(6.16b)

Ce jeu de fonctions de partition et de probabilités est appelé jeu détaillé.

Les configurations détaillées au moins une fois sont caractérisables par deux fonc-
tions de partition, 'une détaillée, 1’autre statistique. Cela se répercute dans I'expression
des fonctions de partition des états d’ionisation, et nous devons choisir entre deux jeux
de fonctions de partition, a priori aussi pertinents I'un que I'autre. Nous allons voir que,
quelle que soit la maniéere dont ces deux jeux sont utilisés, il est impossible de garantir
I'ensemble des égalités qui sont considérées commes nécessaires dans un calcul d’opa-
cité. Un « arbitrage » est donc nécessaire.

2Pour les configurations jamais détaillées (ensemble (S)), une seule fonction de partition est définie, et

la notation U dénote Z/l((jS> sans ambiguité.
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6.1.3 Utilisation des jeux détaillés et statistiques

Face au probléme causé par I'existence de deux fonctions de partition dans un calcul
d’opacité hybride, des compromis sont nécessaires et leurs conséquences doivent étre
étudiées.

Approche SWAP

L’approche SWAP contourne le probléme en calculant en SWAP tous les faisceaux de
transition, DTA compris. Le probleme du choix des jeux de fonctions de partition ne

se pose plus, car seule la fonction de partition statistique Ués) est calculée. La tempé-
rature n’est pas du tout prise en compte dans le calcul des DTA (faisceaux détaillés).
En négligeant la largeur des configurations de départ devant la température, ce qui est
raisonnable lorsque la température est élevée (au-dela de 50 a 100 eV pour des confi-
gurations a dégénérescence élevée), on peut supposer que le facteur de Boltzmann est
fixe a I'intérieur de chaque configuration. Pour toutes les configurations, y compris dé-

taillées, la fonction de partition utilisée est L{és) et les fonctions de partition s’écrivent :

Uy =UST = (2] +1) e PEc (6.17a)

Ue = U = gee PEe (6.17b)

Ug =U§ =Y U=+ Y gce PEe. (6.17¢)
= C

Les probabilités conditionnelles s’expriment alors :

1
Pelr]) = P (1)) = 2]; (6.18a)
C
—BEc
Po(C) = PS(C) = gce(s) (6.18b)
Uy
2] +1) e PEc
Po(r]) = PSIC) PE (7)) = (Hu()s)e (6.18¢)
Q

Cette approche contourne le probléme des probabilités en supposant que ni la forme
ni la position spectrale des faisceaux sont affectées par la température finie. De ce fait,
elle ne donne de résultats cohérents qu’a température élevée, si kT > 0.

Jeu statistique

Pour prendre en compte la température dans la forme des faisceaux détaillés, il faut
introduire le facteur de Boltzmann dans le calcul des probabilités des niveaux dans les
configurations. Si I’on souhaite conserver les probabilités des configurations telles que
données par SCO en prenant en compte l'effet de la température sur la probabilité des
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niveaux dans une configuration, les probabilités s’écrivent :

_J+1 (@) +1)e PlEuEe)

_ (D)
Pc(v]) =Pc"(v]) 7 S () +1)e FET D (6.19a)
yJeC

(S) —BE

U gce PEc
Po(C) =PS(C) = 5 = s _ (6.19b)

© Uy Talla+)sce ™
27 +1) e PEu

Po(y) = PE () PS(C) = 2+ 1) (6.19¢)

YU+ ) gee PR
5 C

Cette approche, dite a jeu statistique permet de prendre en compte l'effet de la tem-
pérature sur la forme des faisceaux de transition détaillés sans modifier la probabilité
des configurations dans le plasma. Cependant, elle diminue 'intensité des faisceaux de
transition détaillés par rapport aux faisceaux statistiques partant de la méme configu-
ration, car la contribution de la configuration de départ a la fonction de partition de
l'ion est sous-estimée dans un calcul détaillé. La loi de Maxwell-Boltzmann (1.30) p. 18
n’est pas respectée entre des niveaux de configurations différentes, ainsi qu’entre un
niveau et une configuration non-détaillée dont ce niveau ne fait pas partie. En effet,
soient y] € C et ']’ € C'. Le rapport des probabilités s’écrit :

Por 1) 27 +1 e FEr u® U

= (6.20a)
Po(r]) — 2] +1 e PR IS) 34P)
(S)
Po(1)) _ 2+l e P(Ey—Ec) Ue” (6.20b)
Po(C) gcr Z/léD)
(D) u®
et les deux quotients ﬁ et u%) ne sont pas égaux a 1.
C c/

Jeu détaillé

L’équation de Maxwell-Boltzmann peut étre totalement satisfaite a condition de modi-
fier la fonction de partition du plasma en remplacant les fonctions de partition statis-
tiques des configurations détaillées L{((js) par les fonctions de partition détaillées U((:D).

La fonction de partition du plasma s’écrit alors :

Ug=UY =Y U+ Y U + Y ul”
= Ce(S) Ce(D)

T
YU+ YU+ Y ud=E (6.21)
E Ce(S) Ce(D) 8c
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Les probabilités de toutes les especes sont changées par rapport aux approches précé-
dentes :

—PEy
Pe(y) = BT (6222)
U

C
Y @I +1)e
- Z/{éD) __7'JeC

_ (D)
Po(C € (D)) =Py (C) =~ = ) (6.22b)
Uy Uy
(D) U(S) g e—BEc
Po(C € (8) =Py (C) =~ = *C 5 (6.22¢)
Uy Uy

Dans cette approche, dite a jeu détaillé, 1a probabilité des configurations non-détaillées
et des supraconfigurations est diminuée a cause de 'inégalité (6.11). Les faisceaux UTA,
SOSA et STA qui en partent sont moins intenses que dans ’approche a jeu statistique.
Nous proposons Chap. 8 un calcul qui prend en compte la correction a 1’ordre 2 par
rapport a la température inverse 8 des fonctions de partition, des probabilités des confi-
gurations ainsi que des forces de faisceaux de transition. L’approche a jeu détaillé est
physiquement la plus naturelle dans la plage spectrale ot les faisceaux de transition
sont détaillés. Mais elle entraine la diminution des probabilités des configurations non-
détaillées et construit, pour les configurations détaillées, des faisceaux statistiques plus
intenses que dans l'approche statistique pure.

Approche des opacités statistique et détaillée indépendantes

La derniére approche que nous proposons est celle avec laquelle tous les calculs
SCORCG présentés dans cette these ont été faits. Nous avons écrit a 1’équation (6.1)
'opacité hybride K((QH) comme la somme de l'opacité lié-lié due aux faisceaux statis-

tiques K(QS ) avec I'opacité engendrée par les faisceaux détaillés k) Le calcul de ces

deux opacités peut étre mené indépendamment, et une contrainte a laquelle nous nous
sommes pliés dans les approches précédentes est d’assurer, dans les deux parties de
'opacité hybride, 1"utilisation des mémes fonctions de partition pour que les configura-
tions aient la méme probabilité. Nous avons vu que le jeu statistique altere les intensités
relatives des faisceaux détaillés les uns par rapport aux autres, et que le jeu détaillé al-
tere les rapports d’intensité des faisceaux statistiques les uns par rapport aux autres.
Ce probleme peut étre contourné en utilisant le jeu détaillé pour la partie détaillée de
I'opacité hybride, et le jeu statistique pour la partie statistique de 'opacité hybride, y
compris les faisceaux de transition traités de maniere statistique et partant de configu-
rations qui ont été détaillées pour des calculs DTA sur d’autres faisceaux. Ainsi, hors
de la grille des calculs détaillés, la partie statistique est identique a celle calculée lors
d’un calcul entierement statistique, tandis que la partie détaillée satisfait, avec son jeu
détaillé, I'équation de Maxwell-Boltzmann.

Discussion

Nous avons vu que chaque approche proposée ne peut pas satisfaire toutes les
contraintes qu’un calcul d’opacité requiert sur I’ensemble des faisceaux de transition.
Ces contraintes sont :
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1. La normalisation des probabilités implique Yz P(E) + Y. P(C) = 1.

2. L'effet de la température sur la population des niveaux d’une configuration et
donc sur la forme des faisceaux détaillés doit étre pris en compte deés lors que la
température est peu élevée.

3. La loi de Maxwell-Boltzmann devrait étre satisfaite entre deux espéces quel-
conques.

4. Afin de simplifier les comparaisons, nous imposons que 1'opacité hybride com-
posée uniquement de faisceaux statistiques soit égale a 1’opacité purement sta-
tistique ; ce cas se produit en-dehors de la grille ot des faisceaux détaillés sont
calculés.

5. Les probabilités des configurations et des niveaux, quel que soit le calcul de fais-
ceau, doivent étre identiques.

Etant donné qu’il est impossible de satisfaire chacune de ces cinq contraintes a tem-
pérature finie et en présence de faisceaux détaillés, il est nécessaire de « sacrifier » une
contrainte. Ainsi, I'approche SWAP enfreint la contrainte 2, le jeu statistique enfreint la
contrainte 3, le jeu détaillé enfreint la contrainte 4 et 'approche des opacités indépen-
dantes enfreint la contrainte 5. C’est ce dernier choix que nous avons retenu pour nos
calculs.

6.2 Apports et comparaisons

Nous allons montrer comment notre approche hybride permet une transition entre des
calculs statistiques et des calculs détaillés, en comparant nos calculs avec ceux obtenus
par des codes détaillés et ceux obtenus par des codes statistiques, ainsi que les deux
spectres expérimentaux que nous avons étudiés Sec. 3.3.2.

6.2.1 Par rapport aux approches détaillées

Les approches détaillées permettent des calculs de spectres suffisamment précis pour
les opacités de plasmas chauds. Mais elles peinent, voire échouent a calculer complete-
ment 1'opacité de plasmas pour des éléments Z intermédiaires, a cause de 1'ouverture
de la couche d qui accroit considérablement le nombre et la complexité des configura-
tions. Les approches détaillées suscitent un intérét grandissant au xXxIe siecle grace a
I'augmentation de la puissance des outils de calcul. Des codes atomiques tels FAC et
HULLAC [33, 34] peuvent étre automatisés pour faire des calculs d’opacités avec des
faisceaux de transition détaillés.

Si SCORCG n’est pas congu au départ pour effectuer uniquement des calculs dé-
taillés, il peut néanmoins s’approcher tres fortement du résultat que peut obtenir un
code de calcul détaillé. Pour des plasmas contenant des configurations pas trop com-
plexes et en paramétrant le calcul DTA d'un maximum de faisceaux de transition,
SCORCG peut ne calculer que des faisceaux de transition détaillés. SCORCG a plu-
sieurs atouts que n’ont pas tous les codes détaillés.

1. La structure atomique est donnée par un calcul autocohérent qui assure une prise
en compte approximative de I’environnement plasma et de la température. Il est
possible, en reprenant d’autres développements de SCO, d’ajouter un traitement
quantique des électrons libres.
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2. Le calcul de tous les faisceaux de transition est possible et effectué. S’il n’est pas
possible ou souhaitable de faire un calcul détaillé sur un faisceau, alors le faisceau
est traité par les méthodes statistiques UTA ou SOSA. Ce point rend SCORCG par-
ticulierement performant dans le calcul d’opacité de plasmas ot se trouvent des
configurations de complexité tres variable, par exemple une couche M ouverte a
partir de quelques dizaines d’électron-volts.

3. Les configurations a traiter sont sélectionnées automatiquement, sans qu’il soit
nécessaire d’établir une liste de configurations a part. Rien n’'empéche cependant
d’entrer une liste de configurations sélectionnées autrement.

4. Le nombre de configurations a calculer peut étre contrdlé a 1’aide des supra-
couches, qui permettent de prendre en compte des couches de Rydberg peu peu-
plées.

En résumé, SCORCG a toutes les capacités d'un code détaillé, tout en limitant au-
tomatiquement la complexité du calcul et d’autres erreurs éventuelles par le calcul des
faisceaux qui ne peuvent étre détaillés avec les méthodes UTA ou SOSA. L'effet de la
supracouche-chapeau, qui force des calculs statistiques, est de faire reposer le spectre
détaillé sur un « substrat » statistique contenant les faisceaux de transition non détaillés,
ce qui est comparable en apparence, mais pas dans les principes, a la méthode MUTA
utilisée par d’autres équipes [79].

Le phénoméne de substrat statistique s’observe tres bien sur des plasmas d’élé-
ments légers, tel ce calcul d’opacité de couche K de l'aluminium dans les conditions
de l'expérience de Davidson [80], a savoir 102 g/cc et 37 eV, sur les 200 supraconfi-
gurations les plus abondantes. En détaillant les faisceaux ayant jusqu’a 200000 raies,
on obtient un spectre dans lequel la contribution de I'opacité détaillée repose sur un
substrat statistique — le graphe en haut de Fig. 6.1 est semi-logarithmique —. Ce substrat
est principalement constitué des suprafaisceaux de transition calculés au départ des
supraconfigurations.

La comparaison des contributions détaillée et statistique au lié-lié au milieu de
Fig. 6.1 montre que les calculs détaillés dominent largement dans 1’opacité de ce plasma
d’aluminium. Le calcul a été fait en autorisant jusqu’a 200 000 raies par faisceau détaillé,
mais I’opacité obtenue en acceptant jusqu’a 10 000 raies par faisceau est quasiment iden-
tique a la précédente. L'explication est donnée en bas de Fig. 6.1, ot1 on voit que tres peu
de faisceaux de transition excedent 10 000 raies.

Lorsque les faisceaux sont plus complexes, ou lorsque le nombre maximum de raies
par faisceau est plus faible, le substrat statistique prend de 'ampleur jusqu’a égaler en
moyenne voire dépasser la partie détaillée. C’est le cas pour la couche L du germanium
a43 eV et 25 mg/cm?. En dépit de la possibilité de calculer des faisceaux détaillés ayant
jusqu’a 200 000 raies, I’opacité lié-lié Fig. 6.2 est dominée par les calculs statistiques. La
contribution statistique est plusieurs fois supérieure a la contribution détaillée Fig. 6.3.
Cependant, une différence notable est a observer entre la structure correspondant a la
transition 2p — 3d a gauche et les structures correspondant aux transitions 2p — nf ol
¢ =s,detn > 4. Pour la transition 2p — 3d, ainsi que 2p — 4s, la contribution statistique
est environ deux fois supérieure a la contribution détaillée. Pour les transitions vers
des sous-couches plus hautes, la contribution statistique est en moyenne 5 fois plus
importante que la contribution détaillée. Ce phénomeéne peut s’expliquer par la plus
grande complexité des faisceaux 2p — nd avec n > 4 par rapport a la complexité des
faisceaux 2p — 3d. Les derniers n’ouvrent pas de sous-couche supplémentaire, et 1’ajout
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Haut : spectre en opacité de 'aluminium a 1072 g/cm? et 37 eV avec 200 supraconfigurations.
Milieu : composantes de I'opacité lié-lié hybride comparées avec 1'opacité statistique.
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FIGURE 6.2 — Spectre en opacité du germanium a 43 eV et 25 mg/cm?, avec 200000 raies par
faisceau.
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d’un électron dans une couche ouverte augmente bien moins la dégénérescence de la
configuration d’arrivée.

6.2.2 Par rapport aux approches statistiques

Les approches statistiques ont été tres utilisées a la fin du XXe siecle pour le calcul inten-
sif des opacités de plasmas chauds. La rapidité de calcul que ces approches permettent
est généralement suffisante pour la spectroscopie, mais les moyennes, en particulier
celle de Rosseland, sont erronées.

Plusieurs spectres expérimentaux, comme celui produit sur I'installation Sandia [56]
que nous avons vu Sec. 3.3.2 montrent des structures incalculables par les approches
statistiques mais tres bien restituées par les approches détaillées.

08—
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FIGURE 6.4 — Transmission du fer a 150 eV et 58 mg/cm3.

SCORCG peut ne faire que des calculs statistiques, et I'opacité est rigoureusement
égale a celle calculée par SCO, sauf si on se place dans I'approche a jeu détaillé qui mo-
difie le jeu de probabilités dans laquelle les faisceaux statistiques sont calculés. Mais par
rapport a un code entierement statistique, il est possible de détailler le calcul d"une par-
tie plus ou moins importante des faisceaux de transition. On peut ainsi valider, préciser
ou corriger le spectre lié-lié statistique par des faisceaux de transition détaillés.

Une approche hybride peut étre aussi rapide qu'une approche statistique, mais peut
apporter un complément d’information tres important : en détaillant les faisceaux de
transition les plus abondants et les moins complexes, elle peut mettre en évidence la
nécessité de détailler des faisceaux, ou de changer une des approximations utilisées
dans le calcul statistique des faisceaux de transition.

Le spectre en opacité de couche L obtenu pour un plasma contenant 300 configura-
tions de cuivre a 35 eV et 4 mg/cm?® nous donne un bon exemple de ce que SCORCG
révele avec au plus 20 000 raies par faisceau. La contribution détaillée Fig. 6.5, bien que
faible avec au plus 20000 raies par faisceau, change significativement la forme de la
structure 2p — 3d.

En revanche, le germanium a 70 eV dans I'expérience de Foster [81] est un spectre
en transmission dans lequel calcul hybride et statistique donnent un résultat identique.
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FIGURE 6.6 — Transmission de la couche L du germanium a 70 eV et 50 mg/cm?.

Sans forcément conduire au remplacement de faisceaux détaillés par des faisceaux
statistiques dans le spectre en opacité, SCORCG a 'avantage de permettre 1'utilisation
de méthodes statistiques plus élaborées que I'UTA, soit par la prise en compte du fac-
teur de Boltzmann hors SWAP, soit par la prise en compte des moments d’ordre 3 et
4, qui permettent de construire des faisceaux asymétriques. Ces deux derniers points
seront approfondis Chap. 8.

Pour des faisceaux assez coalescents, SCORCG est 1'outil idéal pour mettre a
I’épreuve les différentes approximations et simplifications utilisées par les codes sta-
tistiques, comme l'interaction de sous-configurations relativistes.

6.3 Limites de SCORCG

6.3.1 Calculs détaillés complexes

En théorie, tout faisceau de transition partant d'une configuration simple peut étre dé-
taillé. En pratique, les faisceaux partant de ou arrivant sur des configurations com-
plexes, c. a d. a dégénérescence élevée, sont tres longs a calculer, et mobilisent une
grande quantité de ressources de calcul. SCORCG peut calculer des faisceaux com-
plexes, toutefois la capacité a traiter des faisceaux trés complexes est limitée par la
version modifiée de RCG que nous utilisons. RCG* tel qu’utilisé dans SCORCG peut
calculer des faisceaux de transition avec des limites de Tab. 5.1 p. 91 qui sont larges,
mais cependant restrictives pour certains calculs.

Le nombre d’orbitales impliquées est limité a 8. Par sous-couche impliquée il faut en-
tendre une sous-couche ouverte dans au moins une des deux configurations, soit de
départ, soit d’arrivée. En réalité, 8 orbitales impliquées signifie que la configuration
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de départ est extrémement excitée, au moins 5 ou 6 fois, et que chaque électron excité
'est dans une sous-couche différente. Une telle situation n’est jamais survenue lors de
I'exécution de SCORCG, en partie parce que 5 ou 6 orbitales ouvertes correspondent a
une excitation tres difficile a obtenir avec le sélecteur de SCO, et on peut douter de sa
pertinence physique vu qu’une configuration ainsi excitée s’autoionise ou se désexcite
rapidement. Dans les faits, cette limite n’est jamais atteinte, et elle est bien plus faible
que les limites suivantes. Le nombre de parametres de structure atomique (intégrales
radiales) est limité a 2200, ce qui est aussi tres élevé et n’est en pratique jamais atteint.

La taille maximale des blocs | est limitée a 4000. Cette limite supérieure est large
mais plus contraignante que les précédentes. L'effet de cette limitation peut se faire
sentir sur les faisceaux dans lesquels la configuration d’arrivée a deux couches ouvertes
de plus que la configuration de départ. C’est dans ces circonstances que la complexité
d’une configuration et la taille des blocs | augmente le plus rapidement, comme nous
le verrons Sec. 7.1.3.

La limitation la plus forte de SCORCG pour les calculs détaillés est la taille maxi-
male du tableau de raies spectrales, qui limite de fait le nombre de raies par faisceau de
transition a 800 000. Dans le code hybride, cette limitation arbitraire du nombre de raies
par faisceau a un effet variable sur la qualité de la modélisation de 'opacité. Néan-
moins, 'exécution de SCORCG avec 800000 raies par faisceau peut étre encore tres
consommatrice en ressources, aussi il est possible de limiter le nombre de raies par
faisceau a bien moins de 800 000.

Liées a 'écriture du code de calcul, ces limitations de tailles de tableaux jouent le
role d’un garde-fou dans la gestion des ressources. Tout faisceau refusé au calcul dé-
taillé par les criteres ci-dessus est calculé selon la méthode UTA ou SOSA utilisée dans
SCO. Poussé au maximum des limites de SCORCG, un calcul hybride peut étre extré-
mement lent car la complexité de calcul des faisceaux de transition augmente beaucoup
plus vite que le nombre de raies. Nous développons une approche quantitative de la
complexité des faisceaux de transition Sec. 7.1.

6.3.2 Thermodynamique et structure atomique

La cohérence du point de vue de la thermodynamique est issue du couplage de SCO
avec RCG*. La totalité de la structure atomique est calculée par SCO, selon une mé-
thode autocohérente expliquée Sec. 2.3.2. A partir des fonctions d’onde, les intégrales
de structure atomique sont calculées et celles qui sont pertinentes sont passées a RCG*.
Un faisceau de transition est donc calculé avec la méme structure atomique qu’il soit
détaillé ou statistique.

Cette cohérence dans la structure atomique a des avantages. Les faisceaux de tran-
sition détaillés sont calculés a partir d"une structure atomique qui prend en compte, de
maniere trés approximative, ’écrantage des ions par le plasma. L'effet des ions voisins
est ainsi pris en compte dans la position et la forme des faisceaux de transition, ce qui
permet d’utiliser SCO et, par héritage, SCORCG, a une densité de 'ordre de celle de
l’état solide ou au-dela. C’est une des principales différences entre SCORCG et le code
Cowan, qui ne calcule que des ions isolés.

La densité a plusieurs effets sur la structure atomique. Leur modélisation est extré-
mement complexe et plusieurs modeles sont utilisés pour les décrire ; SCO et SCORCG
utilisent le modele de sphere ionique, que nous avons étudié Chap. 1 et 4. Nous rappe-



6.3. LIMITES DE SCORCG 119

lons le rayon ionique moyen :

3 1/3
R, = < 4mi> . (6.23)

C’est a l'intérieur de la sphere ionique Sp(R;) que sont calculées les fonctions d’onde,
avec plusieurs hypotheses :

1. La sphere est électriquement neutre, en prenant en compte les électrons liés et
libres a l'intérieur de la sphere :

/ORi 47t r* (ny(r) + ng(r)) dr = Z,

en reprenant les notations de Chap. 4.
2. Les fonctions d’onde et leurs dérivées sont nulles en R;.

Le modeéle de spheére ionique a 1’avantage de simplifier grandement les calculs autoco-
hérents et d’assurer une convergence quasi-systématique. Il est en revanche inadapté
au traitement de plasmas fortement couplés (voir Sec. 1.1.3).

Si 'utilisateur le demande, SCO peut prendre en compte 1’énergie d’interaction
entre les électrons libres E¢s ainsi qu’entre électrons liés et libres Ey¢. L'énergie libre totale
J d’une configuration s’écrit :

Fe=Y wili+ Y wi(wj—6;) Vij+ Ept + Fit + Fxe (6.24)
ie(b) i<je(b)
ou
2 |9k ()| ne(x’)
Eoe = e Z 1+eﬁ — // r_r/ drdr, (6.25)

Fi donnée par la formule (4.10) dans le modele de Thomas-Fermi Sec. 4.1.1, et Fxc
donnée Réf. [28].

Le choix d"utiliser le modele semi-classique de Thomas-Fermi pour décrire la distri-
bution en énergie des électrons libres implique une discontinuité dans la densité élec-
tronique lorsqu’une sous-couche passe dans le continuum [60]. Cette discontinuité a
deux conséquences importantes dans le déroulement d’un calcul d’opacité :

e les variables d’état du plasma sont discontinues;
e le calcul autocohérent peut ne pas converger.

Si la discontinuité dans les variables d’état a peu d’impact sur le calcul d’opacité, la
divergence d"un calcul autocohérent « interdit » le calcul de faisceaux de transition au
départ de certaines configurations.

Le traitement quantique des électrons libres permet de mettre en évidence des ré-
sonances dans la densité d’états libres : ces résonances sont les « fantdmes » des sous-
couches disparues sous 'effet d"une trop grande proximité des ions voisins. Cependant,
les effets de I'ionisation par la pression se manifestent sur des plasmas si denses que les
élargissements élevés rendent tout calcul détaillé inutile. C’est pourquoi un traitement
approximatif des effets de densité suffit largement dans le domaine d’application du
modele hybride.
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6.3.3 Synthése et limites des approximations utilisées

Les approximations utilisées dans notre approche hybride SCORCG sont nombreuses,
et presque toutes héritées de SCO. Elles sont associées aux processus physiques dans
le plasma et a leur prise en compte, et concernent la structure atomique, 1'interaction
ou mélange de configurations, le calcul de I'opacité avec des électrons libres ou encore
les élargissements physiques. Nous allons préciser comment ces approximations nous
limitent dans le calcul d’opacité.

Les processus physiques pris en compte dans 1’opacité reposent sur des ions iso-
1és, comme Réf. [8], mais avec une prise en compte des ions voisins via le modele de
la sphére ionique, comme évoqué Sec. 6.3.2. Le modéle de sphere ionique sous-estime
'opacité lié-libre et libre-libre, mais influe peu sur la force, ni sur la position des raies,
ni méme sur I"abondance des configurations dans le plasma a densité moyenne [16].
Cette sous-estimation peut avoir un impact sur 1’opacité moyenne d'un plasma assez
dense d’élément léger, ce qui n’est pas dans le domaine de SCORCG. En revanche,
a une densité de 'ordre de ou supérieure a la densité du solide et basse température
(quelques eV), les plasmas sont fortement couplés. A ces densités, le modele d’échange-
corrélation et le modele de sphere ionique donnent des resultats de moins en moins
proches car les potentiels dans lesquels sont calculés les états liés sont de plus en plus
différents [16]. De telles densités ne présentent guere d’intérét pour des calculs d’opa-
cité détaillés : ces plasmas sont optiquement tres épais et ’opacité est tres lissée par des
élargissements physiques tres élevés.

Le traitement des effets de densité est efficace a densité faible et moyenne, toute-
fois l'ionisation par la pression n’est pas gérée correctement. Il n’est pas rare, a densité
un peu élevée comme dans 'expérience de HOARTY et coll. [82], qu'une bonne partie
des calculs autocohérents ne convergent pas car des sous-couches peuvent alternative-
ment apparaitre parmi les états liés puis disparaitre dans le continuum. Nous avons
vu Sec. 2.1.2 que le nombre de nceuds de la fonction d’onde associée a une orbitale
nl est égal a n — £ — 1. Or les fonctions d’onde autocohérentes ne le vérifient pas tou-
jours aprés une itération. A moins que la température soit trés élevée (de I'ordre du
keV), SCORCG n’est pas adapté pour des calculs d’opacité de plasmas dont la densité
dépasse celle du solide.

Pour chaque supraconfiguration comme pour l’atome moyen, la structure élec-
tronique utilisée pour le calcul d’opacité est une moyenne. Le calcul de la structure
moyenne utilise un potentiel autocohérent, ce qui garantit, en cas de convergence, un
calcul précis des fonctions d’onde. L'ensemble de la théorie sur la structure atomique est
basée sur I'approximation du champ central, qui est tres faible par rapport aux autres
approximations faites dans notre approche. Cependant, si un faisceau de transition est
relaxé, seule 1’énergie moyenne de la configuration d’arrivée est relaxée, car les for-
mules de calcul des moments UTA font '’hypothése d’égalité des intégrales radiales
[62]. Les effets relativistes sont, eux, approchés au premier ordre. Ce traitement est tres
satisfaisant pour les électrons de coeur si Z est compris entre 10 et 30 [8], mais reste
une correction a l’ordre 1 des effets relativistes. Tout comme SCO, SCORCG est non-
relativiste : c’est 'équation de Schrodinger qui est résolue. La division des orbitales en
sous-couches relativistes n’intervient que lors du calcul des sous-faisceaux relativistes,
et le sous-faisceau Aj = 0, souvent tres faible par rapport aux autres composantes, n’est
pas calculé.

Les fluctuations de la structure atomique sous l'effet de I'environnement plasma,
qui ont des conséquences sur le spectre en opacité, sont prises en compte au premier
ordre via les effets Stark ionique et électronique. Néanmoins, les approximations sur
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les profils de raies Stark et collisionnels faites dans SCO et SCORCG, a l'instar de nom-
breux autres codes d’opacité, ssont tres fortes. Dans SCO et SCORCG les profils Stark
et collisionnels sont considérés comme étant respectivement gaussiens et lorentziens, et
les largeurs elles-mémes sont approchées par les formules de Dimitrijevi¢ et Konjevié
(1987), avec une petite correction sur le facteur de Gaunt inélastique. Ces formules de
calcul des élargissements Stark et collisionnels sont un des points les plus discutables
de notre approche hybride. Elles sont destinées a 1’étude des atmospheres stellaires
aux caractéristiques bien différentes des plasmas chauds pour lesquels SCORCG est
adapté. En particulier, Dimitrijevi¢ et Konjevi¢ limitent la validité de leurs formules
a des atomes ionisés au plus trois fois, avec un écart pouvant aller jusqu’a 40 % [74].
Destinées a la spectroscopie stellaire, ces formules sont adaptées aux éléments de Z
intermédiaire pour lesquels un calcul complet de profil Stark [83, 84] avec des outils
comme PPP [85] est déja cotiteux.

Une comparaison des profils obtenus avec les formules programmées dans SCO
avec des profils obtenus par des approches plus précises est nécessaire. Le passage
d’un calcul purement statistique a un calcul détaillé montrant des structures bien plus
résolues nécessite un calcul de profils de raies qui, sans étre exact, est bien plus précis
que les approximations actuellement utilisées. Le calcul correct des profils de raies, en
particulier du Stark ionique, est 'un des plus gros problemes qui vont se poser aux
approches détaillées ou hybrides développées ou en cours de développement. Le profil
de raie choisi pour le calcul d’opacité a surtout des conséquences sur la moyenne de
Rosseland de I'opacité, qui dépend plus des minima que des maxima locaux.

Enfin, I'interaction de configuration n’est que prise en compte partiellement. Fonda-
mentalement non-relativiste, SCORCG utilise les corrections relativistes pour le calcul
de la structure électronique. Ainsi, les principaux effets relativistes comme la sépara-
tion spin-orbite sont tres bien restitués par SCORCG. La différence principale entre
SCO et SCORCG réside dans le fait que le formalisme SOSA calcule des sous-faisceaux
relativistes, tandis qu'un calcul détaillé au départ d’une configuration non-relativiste
calcule un unique faisceau de transition avec une répartition des raies en plusieurs
sous-faisceaux. Ainsi, les faisceaux détaillés de SCORCG calculent exactement 1’effet
de l'interaction de sous-configurations relativistes (ICR). Cet effet a un impact impor-
tant sur la forme de certains faisceaux de transition, notamment les transitions avec
An = 1. Leffet le plus flagrant de I'ICR est de modifier le rapport d’intensité entre les
deux sous-faisceaux, comme nous 'avons vu Chap. 3, et reverrons Chap. 9. L'interac-
tion de configuration non-relativiste, quant a elle, n’a pas été intégrée a SCORCG dans
sa version 1. Théoriquement [48, 49], le code Cowan permet de gérer l'interaction de
configuration si le mélange de configurations n’est pas trop complexe a calculer. En
pratique, un profond remaniement de SCORCG est nécessaire pour intégrer de l'inter-
action de configuration : le calcul en configurations et supraconfigurations dans SCO
doit étre totalement repensé.
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OPTIMISATION ET
EXPLOITATION






REDUCTION DU TRAITEMENT DES
FAISCEAUX DE TRANSITION

Dans I'élaboration d"une approche hybride du calcul d’opacité, la maitrise du temps de
calcul est un enjeu majeur. Nombreuses sont les configurations a considérer dans un
calcul d’opacité, et nombreuses peuvent étre les raies que contient chaque faisceau de
transition.

Le but de ce chapitre est de proposer un modele d’estimation de la complexité! des
calculs DTA, ainsi que des méthodes de simplification du traitement des raies.

7.1 Complexité des calculs de transitions lié-lié

Nous commengons par étudier la complexité du calcul détaillé d'un seul faisceau de
transition au départ d'une configuration, dans le but d’établir son estimation a priori.
Dans un calcul hybride, une telle estimation permet de construire un critere dans le
choix détaillé /statistique, et évite le calcul de DTA trop complexes.

7.1.1 Calcul statistique de la distribution des états de moment cinétique
dans une configuration

Soit C une configuration, donnée par sa structure électronique (10, *) . Au sein de

k=1,
C, il est possible, par un calcul peu cotiteux, de déterminer le nombre de niveaux corres-
pondant a un état de moment cinétique | donné. En reprenant les notations de Sec. 2.2.1,
le nombre de niveaux correspondant au moment cinétique total | dans la configuration
C est noté Q(J) qui, rappelons-le, est 'opposé de la différence finie AP(M) du nombre

des états caractérisés par une projection du moment cinétique M égale a | :

Q(J) = = AP(M)[; = P(J) = P(J +1). (7.1)

La complexité de décomposition en structure fine de C dépend directement de Q (J),
quantité qui peut étre calculée exactement a I'aide de la méthode proposée Sec. 2.2.1.

1En algorithmique, la complexité est une modélisation du nombre d’opérations a effectuer pour un al-
gorithme, ainsi que l’estimation de la quantité de mémoire requise pour réaliser I'algorithme.

125
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La seule formule simple qui peut étre déduite d'un calcul exact de Q(]) est la regle de
somme sur les niveaux entre J,, la valeur de | minimale, 0 ou 1/2, et |, valeur maximale
de J:
Jx
=L U+1=3, 2/ +1)Q0)

yJeC J=In

Outre qu’elle peut elle-méme poser des problemes de complexité, la méthode uti-
lisée pour une décomposition exacte en structure fine permet difficilement d’obtenir
des formules exploitables. En revanche, I’approche statistique a I’ordre 4 pair de P (M)
et Q(J) tel que développé par BAUCHE [86] est efficace, non seulement pour appro-
cher Q (]), mais surtout pour calculer analytiquement des quantités issues de ces Q (J),
telles le nombre de raies dipolaires électriques d’un faisceau de transition ou la taille
totale des matrices a stocker.

La distribution P(M) est paire et positive. Les trois premieres valeurs paires de p
sont 0, 2 et 4, et a ces trois premieres valeurs paires de p sont associées trois moments,
définis sous formes discrete (somme statistique) et continue (intégrale de distribution)
Tab. 7.1. Les moments d’ordre impair (ex. 1 et 3) sont nuls. Par analogie avec I’annexe
C, nous présentons a la fois les formes discretes et continues, les moments s’écrivant
comme une somme dans la premiere et comme intégrale dans la seconde forme.

Moment Ordre Forme discrete Forme continue
+Jx —+00
Aire 0 S= Y P(M) 5 :/ P(X)dX
M=-]x -
1 +/x 1 —+o0
Variance 2 V- M2P(M) Ve=-— / X2P(X)dX
S M=, 5 /e
(©) @_1 % ©_1 [t 4
% 4 =g ¥ oM =< [ XP(X)ax
M:_]x -
. 1 +Jx 4 1 +o0 4
Kurtosis 4 K= WM:Z_]XM P(M) K= 2 /. X*P(X)dX

TABLE 7.1 — Définition des moments d’ordre 0, 2 et 4 sous forme discréte et continue.

On remarque que K = £, ce qui est la vraie définition du kurtosis. Les trois mo-

ments pairs peuvent étre exprimés par des formules analytiques [86], et ce quelle que
soit la configuration. A 1’ordre 0, on a bien évidemment

q
S=gc= ;‘[c;‘g; . (7.2)
=1

A lordre 2, I'expression de la variance pour une sous-couche /% s’écrit

oy AP +A0+3 w(4l+2—w)
vier) = 12 4+ 73)
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et, pour la configuration C = (£;*), _ 1,07 la variance est égale a

V(C) = ki V(£). (7.4)
=1

()

A Vordre 4, c’est le moment d’ordre 4 centré y,” qui est d’abord calculé. Le kurtosis K
est obtenu en divisant par V2. Pour une orbitale /%, ce moment s’écrit

w0 = w (4 +2—w) [x (Ow (d +2—w)+y (0], (7.5)
ou
x(f) = _ 20-1 (4065 + 84¢% +110¢ + 51) (7.6a)
= 240 (1602 - 1) o4
241 VY Y Y
y(¢) = 60(16£2_1)( 1604 — 240° — 812 + 240 +9) (7.6b)

(c)

et, pour la configuration C, p,’ vaut

E pa () re L v (e v (67). 7.7)

i<j

Le kurtosis K s’obtient par division de ‘uic) par V2. La présence du facteur w(4¢ +2 — w)
implique que seules les orbitales ouvertes ont des contributions non nulles aux mo-
ments d’ordre pair. Ce qui réduit les sommes (7.2), (7.4) et (7.7) a un tres petit nombre
de termes.

P (M) a d’abord été modélisé par une distribution de Gram-Charlier a 1'ordre 4,
avec S = gc [86] :

M? K-3 M Mt
Pcc(M): ‘g;vexp< ZV) |:1+24<3—6V+VZ>:| (78)

Cette formule analytique approche bien Q (]) avec une erreur de 1’ordre de grandeur de
quelques centiémes pour des configurations complexes. La valeur de Q () est obtenue
par analogie avec 1’équation (2.41) :

dPGC

Qac(J) = — M

M=

[J] o2 (15[]] ~10 Eﬁj 1[6152” exp <_[8q/2> 7.9)
avec [J] =2] + 1.

Cependant, elle présente deux faiblesses que des travaux ultérieurs ont partielle-
ment corrigées. La premiere est I« oscillation » des valeurs de Q(]) en fonction de la
parité de | quand celui-ci est entier?. La qualité de 1’évaluation statistique est forte-

2] entier correspond a un nombre d’électrons N pair.
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ment améliorée pour les configurations moyennement complexes® [87]. La seconde est
la répartition autour de M = 0 de la distribution P(M). Comme P (M) est toujours pla-
tykurtique?, la distribution de Gram-Charlier est inadaptée car elle posséde une partie
négative si &, < 3. Remplacer la distribution de Gram-Charlier a 1’ordre 4 par une
distribution gaussienne généralisée (GG) améliore nettement la modélisation des dis-
tributions platykurtiques [32] :

) , (7.10)

8c M
Pac (M) = T 3 1y &P < ’/\U
avec A et n liées a K via les formules (C.25) et (C.26) de Sec. C.2. Par rapport a la dis-
tribution de Gram-Charlier d’ordre 4, la distribution gaussienne généralisée est mieux
adaptée a la description des distributions P(M). D'une part elle décrit bien les P(M)
les plus platykurtiques dont la forme se rapproche d’un créneau®. D’autre part, son
calcul reste presque compléetement analytique, comme nous le montrons en annexe C,
et permet des calculs plus généraux pour l'estimation de la complexité des faisceaux
de transition. C’est pour ces deux raisons que nous utilisons désormais la gaussienne
généralisée dans nos calculs.
De l'expression de P dans I'équation (C.24), on en déduit

dPgg
Occ (]) = — (7.11a)
ca () dM M=]+1/2
_ 3¢ jrle " (7.11b)
2(Ac)?T (1+1/n)

;ouj = % et S = gc. Nous proposons une comparaison entre les trois approches,

exacte, Gram-Charlier, et gaussienne généralisée, qui reprend les travaux publiés Réf.
[32, 86].

Les formules statistiques comme 1’équation (7.11) approchent avec une grande fia-
bilité les formules exactes de calcul de Q (]). Analytiques, ces formules relativement
simples permettent d’estimer la complexité d"un calcul de faisceau de transition.

7.1.2 Calcul d’un faisceau de transition détaillé

Le calcul d'un faisceau de transition détaillé par RCG* se décompose en plusieurs
étapes, comme nous l'avons vu Sec. 2.2 et 3.1. La matrice Hamiltonienne de chaque
configuration s’écrit sous la forme de blocs diagonaux regroupant les niveaux de méme
J, ou J-blocs. La taille des J-blocs peut étre calculée exactement ou approchée analyti-
quement a l'aide des formules (7.9) et (7.11). Nous rappelons qu'un calcul RCG* se
décompose en trois étapes principales :

1. calcul de la structure fine de la configuration de départ C;
2. calcul de la structure fine de la configuration d’arrivée C’;

3. calcul des raies dipolaires électriques.

3Configurations dont le poids statistique g de I'ordre de quelques centaines.
“Le kurtosis est toujours inférieur a 3, kurtosis de la distribution gaussienne. Voir annexe C.
5Cas des configurations presque fermées, avec un ou deux électrons ou trous.



7.1. COMPLEXITE DES CALCULS DE TRANSITIONS LIE-LIE 129

Nous allons d’abord donner une estimation de la complexité des opérations effectuées
par RCG* pour une configuration
w,
C= (”kﬁkk)kzl,q'

Pour cela, un calcul préliminaire de sommes sur Q (]) est nécessaire.

La complexité du calcul d'un faisceau de transition par la méthode de Racah [8,
29, 30, 88, 89] est polynomiale par rapport a I’ensemble des Q (]), et, avec les formules
statistiques, le calcul des sommes polynomiales sur les Q (]) est analytique moyennant

quelques approximations. En effet, I’expression discrete d'un terme de degré p peut
s’exprimer comme une intégrale :

]X (0]
Y QU = [ Qo) d] +el) = 1° +e(Jn) 7.12)
J=Jmin =0

€(Jmin) regroupe l'ensemble des erreurs que les différentes approximations entrainent,
ainsi que le fait que la somme puisse commencer a 0 ou 1/2 selon la parité de la configu-
ration. Cette quantité peut toujours étre négligée dans un développement asymptotique
tels ceux propres aux calculs de complexité.

P
(GG) _ 0 . n \2p—1 gC _ pT_l ]'_J
I,™"" = /]:O Qcc () dJ = (%> (21"(1/71)) p Pt T(p+ _ > (7.13)

p est fixé, A et n varient peu par rapport a K (voir annexe C), IPGG(C ) dépend principa-

lement de g- et = V/V. Tab. 7.2 résume les variations de ces deux variables. Si w = 1,
alors g = 4/ + 2 et la variance s’écrit :

2
V(El) — w (7.14)
12
Siw=20+1,alors g- = ((;Lf:f))!!z et
i1y (20+1)442(2041)2
1404 ) = 12040+ 1) . (7.15)

g w=1 w=20+1
g V g 14

2 1/4 2 1/4
6 11/12 20 33/20

10 9/4 252 25/4
14 17/4 3432 833/52

W N = O

TABLE 7.2 — Comparaison des variances et des dégénérescences des orbitales ¢%.

On peut montrer a 'aide des équations (7.3) et (7.6) que V (/) = O (¢?) pour
w=1letV({?) =0 ({3 pour w = 2{ + 1. Dans le cas £2‘*!, la dégénérescence, égale
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a C%E croit exponentiellement avec ¢. En calcul d’opacité, on rencontre deux sortes de

configurations complexes :
1. celles qui ont une orbitale d ou f remplie & moitié ou presque (ex. d*, d°, f°, f°);

2. celles qui ont au moins 4 orbitales ouvertes, ce qui peut étre le cas des configu-
rations d’arrivée des faisceaux de transition dont la configuration initiale est déja
excitée.

Dans le premier cas, c’est a cause de 1’orbitale complexe que la configuration a un poids
statistique élevé ; dans le second cas, on a d’un c6té les variances des sous-couches ou-
vertes qui s’additionnent d’apres la formule (7.4), tandis que leurs dégénérescences se
multiplient d’apres la formule (7.2). Cela signifie que l'intégrale (7.13) dépend presque
uniquement de g, dégénérescence de la configuration. En résumé, pour des configu-
rations suffisamment complexes®, la somme (7.12) p. 129 s’approche par

Y Q()'=0(gh) (7.16)

pour p positif.

La premiere étape, la construction de la matrice Hamiltonienne, consiste a remplir
ses [-blocs des coefficients dont le calcul a été évoqué Sec. 2.2. La complexité des étapes
préliminaires ainsi que du calcul de chaque coefficient est faible, et surtout tres peu
dépendante de la taille des J-blocs. On peut donc la supposer en O (1). Par expérience,
on constate que le remplissage des J-blocs est le plus gros consommateur en ressources
lors de la construction de la matrice Hamiltonienne. Chaque J-bloc contenant Q (])2
coefficients, la complexité est donnée approximativement formule (7.13) avec p = 2:

Jx
]; Q) =0(g%). (7.17)

La seconde étape, la diagonalisation, consiste a diagonaliser la matrice Hamilto-
nienne J-bloc par J-bloc. Sa complexité est en O (1n?) si n est la taille de la matrice — ou
du bloc - a diagonaliser”. La complexité de la diagonalisation est donc égale a la somme
de la complexité sur chaque J-bloc, autrement dit,

Jx
I; Q) =0(g). (7.18)

C’est donc principalement la diagonalisation des matrices Hamiltoniennes qui ralentit
le calcul de la structure fine d’une configuration. La méme opération est effectuée pour
C’. 1l est cependant intéressant de noter qu’en général, C’, excitée, est presque toujours
plus complexe que gc, comme nous l’avons montré en Sec. 7.1.3. De ce fait, c’est le
calcul de la configuration d’arrivée qui est de loin le plus lent, car la dégénérescence de
C’ est de 1 a plus de 100 fois supérieure a celle de C.

Une fois les deux configurations détaillées en niveaux, le calcul des raies dipolaires
électriques d’un niveau ] & un niveau ']’ est en O (1) pour chaque raie. Par consé-

6 gc de l'ordre de quelques centaines.
1algorithme de diagonalisation utilisé par COWAN et conservé dans RCG* provient de Numerical
Recipes. Voir le chapitre 11 de Réf. [90].
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quent, la complexité du calcul de I'ensemble des raies E1 entre C et C’ est proportion-
nelle au nombre de raies.

La complexité du calcul des faisceaux détaillés a deux conséquences sur le calcul
hybride. La premiére est liée au traitement des raies spectrales. Chaque raie d'un fais-
ceau de transition détaillé doit étre convoluée par un profil de Voigt, qui s’étend a
I'infini. En pratique, cette convolution se fait sur un intervalle limité, a I'instar de ce
que nous avons montré Sec. 3.2.2. Une telle convolution raie par raie est fastidieuse
et, dans les premiéres versions de SCORCG, était le processus qui prenait le plus de
temps, méme pour les configurations les plus complexes. Les méthodes que nous al-
lons détailler Sec. 7.2 ont permis de réduire ce temps de calcul par plus d"un ordre de
grandeur, de sorte que la complexité du calcul d’opacités a deux régimes :

1. Lorsque le nombre de raies moyen par faisceau est de quelques centaines a
quelques milliers (ex. fer a haute température, aluminium), la convolution des
raies spectrales est 1’étape la plus longue.

2. Lorsque le nombre de raies moyen par faisceau est de ’ordre de 100000 ou plus,
c’est de loin la diagonalisation du Hamiltonien qui est la plus cofiteuse.

Il faut donc chercher a simplifier au maximum le traitement des raies si le nombre
moyen de raies, calculable sans qu’il soit nécessaire d’étre en DLA, est au plus quelques
dizaines de milliers. En revanche, la performance d"un calcul d’opacité avec des fais-
ceaux tres complexes (ex. Germanium a plus de 60 eV) est peu altérée par le traitement
des raies.

7.1.3 Les configurations excitées

Adapté a des calculs en supraconfigurations, 1'utilisation de SCORCG en DCA avec
supracouche-chapeau se heurte au probleme du grand nombre de configurations pos-
sible, sachant que, des que la température devient suffisamment élevée, 'abondance
d’une configuration ne décroit pas forcément avec 1’excitation.

La raison provient de 'expression de la fonction de partition de la configuration

Uc = gce PEe. (7.19)

Soit C’ une configuration obtenue par excitation de C. L’abondance relative de C’ par
rapport a C nous est donnée par I'équation de Maxwell-Boltzmann :

U _ 8o o—B(Ecr—Ec) (7.20)
Uc 8c

Il y a décroissance de I'abondance par rapport a 1’excitation C — C’ si, et seulement si,

8¢ p~B(Ec—Ec) < 1, (7.21)
8c
autrement dit
Ecr — Ec > kTIn &€, (7.22)

8c



132 7. REDUCTION DE LA COMPLEXITE

La température kgT; a laquelle les deux configurations sont aussi abondantes est appe-
1ée température d’inversion. Elle est donc définie comme étant égale a

Eo — Ec

kBTi =
In o — In Sc

(7.23)

Intéressons-nous au cas d"une excitation unique a partir d’une configuration a une
seule couche (™ ouverte, avec w(4l +2 — w) > 0. Il y a trois sortes d’excitations pos-
sibles :

1. l'excitation depuis la sous-couche ouverte £* — ¢ w=1gr.

2. 'excitation depuis une sous-couche de ccoeur vers la sous-couche ouverte
£/4l/+2£w_>£l4l +1£w+1.
v

3. l'excitation depuis une sous-couche de cceur vers une sous-couche vide
P29y prdl'+1 g pir

Le rapport g /8. est la dégénérescence relative de 1'excitation C — C’, et ces rapports
sont explicités dans différents cas Tab. 7.3.

Excitation Cas général w=1 w=4l+1
» w10t (40 +2)w 40 +2 (40 +2)(40+1)
ot r 442)423—wgC - M)legC | 2 sc
al+2 pw Al'+1 pw+1
T w1 sc 2 8¢ a+1%¢

CHF2gw ALt (404 2) (407 +2) g (4042) (40" +2) g (40+2) (40" +2) gc

TABLE 7.3 — Effet multiplicateur des excitations sur le poids statistique g/ de la configuration
finale.

On peut, en faisant une moyenne trés grossiere, considérer que les expressions 4/ +
1et4¢ +2sontdel’ordre de 10. C’est trés pertinent pour les éléments de Z intermédiaire
avec une couche d ouverte. Pour les configurations sans couche d ouverte (Z < 20) on
peut prendre plutdt 4 ou 5 pour ces facteurs. Cela signifie que les deux premiers types
d’excitation multiplient la dégénérescence de la configuration par un facteur 1 a 100,
tandis que le troisiéme type d’excitation la multiplie — sauf dans le cas d"une excitation
s — pou p — s — par un facteur de 'ordre de 100.

Avec le code Cowan, nous pouvons illustrer ce phénomene sur deux ions souvent
rencontrés dans nos calculs : le fer et I’aluminium ionisés 5 fois. A partir de 65 a 70
eV, les configurations simplement excitées® a partir de la couche de valence deviennent
plus abondantes que la configuration fondamentale, car leur dégénérescence relative
I’emporte sur leur température dans les cas de Tab. 7.4.

Les températures d’'inversion sont plutdt de 1’ordre de 20 a 50 eV pour des configu-
rations excitées a partir de la couche de valence Tab. 7.5. Ceci peut s’expliquer par la
présence de la sous-couche 3d.

Pour chaque sous-couche, ils existe deux régimes avec un passage continu de 1'un
a l'autre. Si la température du plasma est plus d'un ordre de grandeur inférieure a
la différence d’énergie entre deux sous-couches, alors la configuration fondamentale
domine largement. Si la température du plasma est de l'ordre ou supérieure a cette

8[Ar] 3p~1 se lit 1s225%2p°323p".
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Configuration Ec —Ec g~/8c  ksTi

[He] 2s22p* 0 1 0
[He] 2s22p33p 126,2 8 60,7
[He] 2s2p° 42,94 0,8 Inex.
[He] 252p*3p 164,7 12 66,27
1s25%2p*3p 1637 12 6588

TABLE 7.4 — Dégénéresences relatives de configurations excitées de I’aluminium VI. Les énergies
et températures sont en eV. Inex. signifie que la température d’inversion est inexistante car

8cr < 8c-

Configuration Ec —Ec go/8c ksTh

[Ar] 343 0 1 0
[Ar] 3d%4s 31,26 0,75 Inex.
[Ar] 3d24d 5550 3,75 41,99
[Ar] 3p~1344 58,06 12 2336
[Ar] 3p~13d%4d 112,9 60 27,558
[Ar]2p~13d3%4f 793,14 84 179,0

TABLE 7.5 — Dégénéresences relatives de configurations excitées du fer VI. Les énergies et tem-
pératures sont en eV.

différence d’énergie, alors les configurations excitées dominent, ce qui accroit fortement
le nombre de configurations a prendre en compte ainsi que la complexité du calcul.
De ce fait, le calcul détaillé n’est pas tellement adapté a des températures élevées, au-
dela de 100 eV. Le raisonnement mené pour une configuration fondamentale peut étre
étendu au cas d'une configuration déja excitée. Dans ce cas, une nouvelle excitation
accroit en général la dégénérescence, mais 'augmentation n’est importante que si une
nouvelle sous-couche est ouverte.

La présence de configurations excitées augmente considérablement la complexité
du calcul, de par le fait que chaque excitation multiplie la dégénérescence de la confi-
guration de départ par un facteur allant de quelques unités a plus de 100. Pour éva-
luer la complexité, notamment dans le cas des plasmas d’éléments de Z intermédiaire
(proche de 30) dont la température est de quelques dizaines d’eV, on utilise le fait que
I'ajout d"une excitation engendre en moyenne 5 configurations excitées et que le poids
statistique des configurations excitées est, le plus souvent, entre un et deux ordres de
grandeur au-dessus de la dégénérescence de la configuration fondamentale. Le degré
d’excitation n est donc plusieurs centaines de fois plus complexe que le degré d’excita-
tion n — 1. Si un calcul comprend toutes les configurations une a deux fois excitées, la
complexité totale des configurations est de quatre a six ordres de grandeur supérieure
a celle d'un calcul qui ne comprend que les configurations fondamentales. Et encore,
cette estimation tres grossiére ne tient pas compte du fait que la complexité de calcul de
la structure fine d"une configuration est polynomiale au troisieme degré.

Néanmoins, le facteur e #? dans I'expression de la grande fonction de partition
limite le nombre et la complexité des configurations excitées, en réduisant fortement
l'abondance des espéces les moins ionisées. Etant donné un corps pur de poids ato-
mique Z, la dépendance de la complexité du calcul en fonction de la température
est pour l'essentiel due a la structure électronique moyenne et son évolution en fonc-
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tion de la température. Lorsqu’une orbitale complexe (ex. 3d, 4d, 4f) est en moyenne
a moitié remplie, les configurations sont beaucoup plus complexes que lorsque le
nombre moyen d’électrons par ion correspond, a 1’état fondamental, a la fermeture
d’une couche.

7.2 Gestion des raies spectrales

Une fois les faisceaux de transition calculés, le trés grand nombre de raies spectrales
obtenues — de plusieurs millions & plusieurs milliards — doit étre convolué par les élar-
gissements instrumentaux. La convolution de chaque raie par un profil de Voigt est une
opération extrémement fastidieuse, et c’était la partie de SCORCG la plus consomma-
trice en temps. Nous allons passer en revue I'ensemble des méthodes de gestion efficace
des raies que nous avons mises en ceuvre dans notre outil, envisageant leurs avantages,
leurs limites et les conséquences sur le calcul d’opacité.

7.2.1 Réduction numérique du nombre de raies traitées dans un faisceau

Nous avons vu que le nombre de raies par faisceau de transition peut étre tres élevé :
avec une configuration de départ avec couche d ouverte 2 fois excitée ou une couche
f ouverte et un électron excité, le nombre de raies par faisceau dépasse facilement la
centaine de milliers. De tels faisceaux sont tres fastidieux a calculer si chacune de leurs
raies doit étre convoluée par un profil de Voigt.

Par ailleurs, le résultat du calcul des DTA est, dans un premier temps, écrit sur la
grille détaillée, dont la résolution 6 n’est généralement pas plus fine que 107> eV. Une
autre hypothese simplificatrice est que le profil d'une raie ne dépend que du faisceau
de transition auquel elle appartient. Cette approximation permet d’utiliser les formules
d’élargissements Stark ionique et collisionnel telles que mises en ceuvre dans SCO et
SCORCG. Par conséquent, regrouper, au sein d'un faisceau, les raies d’énergies tres
proches, ne change pas significativement la forme du spectre détaillé. L'opacité du fais-
ceau de transition détaillé de C a C’ s’exprime en fonction de 'opacité de chaque raie,
selon la formule (1.42) p. 21

te2h _
Kecr (hV) = me Z Z (2] + 1) f’)’]*)’Y’]’e ﬁE”q)'y]ﬁ'y/]/ (hV) ’ (7.24)
YJeCy]=+"]

ou K regroupe les autres facteurs de 1'opacité.

Le traitement d'un grand nombre de raies spectrales est facilité par le forma-
lisme des super-raies. L'idée est d’utiliser la grille détaillée G0 =G (hvn, hvy, 0) =

G (hvn, hvy, N (D)) définie par ses bornes inférieure hv, et supérieure hvy, ainsi que son

pas 6 = }“’gﬂ;gl)"“ ott N(P) est le nombre de points de la grille détaillée. On rappelle
qu’une grille est un ensemble fini de nombres réels séparés par des intervalles égaux.
Une super-raie A (hvp, fa, Pa) sur la grille détaillée GD) est un ensemble de raies dont
I"énergie est tres proche de hv. Cet ensemble de raies est traité comme une raie unique
d’énergie hvy € G(P), d’intensité f, et de profil ®,. Dans notre approche simplifica-
trice, la p-ieme super-raie A, d’énergie hv, = hvy, + pd a pour force la somme des forces
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de raies dont I'énergie est dans l'intervalle i, = |hv, — 6, hvy] :

fr= Z 2] +1) foyoyy (7.25)

YI=vT €Ny
et la contribution de la super-raie a I'opacité s’écrit’ :

Na e?h
ka () = Z8 =0

Y. fa®@a (). (7.26)

Y=Y T EN

Dans 'hypothése de SCORCG o les profils de raies d’'un méme faisceau sont iden-
tiques et centrés en la méme énergie hv,, O, -, (hv) = O, (hv) peut se factoriser et
la convolution est effectuée sur les super-raies au lieu d’étre effectuée sur les raies.

L'utilisation des super-raies « tronque » le nombre effectif de raies a convoluer. Les
faisceaux les plus complexes qui peuvent avoir plusieurs centaines de milliers de raies
ont rarement plus de 10000 super-raies, d’ot1 un gain en temps sur le traitement des
raies d'un facteur de quelques unités a deux ordres de grandeur, méme pour des grilles
détaillées fines (typiquement 6 ~ 1072 eV). Dans le contexte de SCORCG, une autre
simplification est rendue possible de par le fait que les positions spectrales des super-
raies sont toutes égales a une des hv,, : le profil de Voigt peut étre tabulé au début de
la convolution des raies d"un faisceau, divisant a nouveau le temps de calcul par pres
d’un ordre de grandeur. Malgré ce gain de temps considérable, un calcul d’opacité peut,
dans certains cas complexes, toujours avoir a gérer des millions, voire des dizaines de
millions de super-raies, en raison du grand nombre de configurations, de faisceaux de
transition a détailler — en particulier dans le domaine XUV - et de raies par faisceau.

7.2.2 Réduction a I’'aide d’un ou deux élargissements moyens

Le traitement des raies peut encore étre trés consommateur en temps, en particulier si
les hypotheses faites Sec. 7.2.1 ne sont pas valables. Par exemple, dans le cas d"un profil
de raie collisionnel, toutes les raies d"un faisceau de transition n’ont pas le méme profil
et le profil de Voigt prolongé trop loin « comble » trop les trous dans le spectre en opa-
cité, affectant de maniere significative la moyenne de Rosseland [52]. Dans 1'optique
de limiter le temps de calcul, deux méthodes ont été congues en utilisant les super-
raies qui regroupent I'ensemble des raies spectrales de l'intervalle ip = }ep — 0, ep] , en
moyennant les élargissements des différentes raies. Développées pour des raies a élar-
gissement purement lorentzien, ces méthodes ont été adaptées a SCORCG qui calcule
des profils de Voigt, en remplagant le parametre lorentzien par la HWHM et en prenant
en compte le parametre de Voigt k, de Sec. 3.2.2. Chaque super-raie A, a pour intensité
L, la somme des intensités L, des raies qu’elle regroupe :

Ly= ) Lysyy (7.27a)
E'YIAWIIIGAP
Ev]ﬁw’]’EAP

L’indice p est sous-entendu.
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La premiere méthode utilise, par intervalle i, une seule HWHM moyenne w, et un
seul parametre de Voigt k), :

prp = Z L’)’]—)’)/l]/ w'}’]—>')//]/ (728&)
YI=v'T €Ny
Y= T €Ny

La division par L, a la fin du calcul des raies permet d’obtenir w, et k, pour chaque
super-raie du spectre. Cette approximation peut sembler trés grossiere au premier
abord, mais le spectre obtenu garde les structures d’absorption associées aux raies in-
tenses ou a un paquet de raies moins intenses mais proches. Rassembler toutes les raies
dont I’énergie est comprise dans un intervalle i, est donc un excellent choix des lors
que la position des raies mineures et les minima en opacité du spectre influent peu sur
le calcul. C’est le cas pour des calculs de moyenne de Planck, d’émissivité ou méme de
transmission si la profondeur optique est faible. En revanche, cette méthode change 1é-
gerement 1'opacité moyenne de Rosseland et peut avoir un effet sur la transmission en
cas de saturation. Nous avons adapté cette méthode a SCORCG ot les profils de raies
ont a la fois une composante gaussienne et une composante lorentzienne.

La seconde méthode, dite méthode Abdallah 1I, considere deux super-raies par in-
tervalle iy, I'une A} «large » contenant les raies avec des grands élargissements, I'autre
A, «étroite » contenant les raies avec des petits élargissements. A et A, sont cha-
cune dotées de leur propre intensité et élargissement. Le calcul, sur chaque intervalle
ip, se déroule en deux étapes. Lors de la premiere étape, les moyennes artihmétique et
harmonique des élargissements de ’ensemble des raies dont I'énergie est dans i, sont
calculées. La moyenne arithmétique wy , est calculée de la méme maniere que dans
I’équation (7.28) :

Lpwap = Y,  Lojsyy Wy, (7.29)
V=T €A

tandis que la moyenne harmonique wy , est calculée selon la formule :

-1 _ 1
Lpwy,, = Y Ly W syt pts (7.30)
'YIH'Y/],GAP

suivie d"une division par L, puis d'une inversion. Les deux moyennes sont alors uti-
lisées pour définir l'élargissement discriminant wy,, entre les raies larges et les raies
étroites :

(7.31)

wo,p, plus proche de la moyenne géométrique, sépare plus judicieusement que wa
raies larges et raies étroites [91].

Une fois les élargissements calculés, la seconde étape construit les super-raies A et
A, dans chaque intervalle. Les raies spectrales sont alors classées en fonction de leur
largeur lorentzienne dans 1'une des super-raies ainsi définies, et chaque super-raie large
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FIGURE 7.1 — Enveloppe (haut) et détail (bas) d’'un spectre de cuivre a 1073 g/cm? et 20 eV
calculé selon les trois méthodes de gestion des raies.
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+
Ay a
L;; = Z L’)’]*)"y’]/ (732&)
V=T EN;

1

w;r = s Z L'Y]‘)"Y/I/ w')’]‘v)//]/ (732b)
Pyl Tens
1

k;r = Z L'Y]‘)"V/I/ k'y]%'y’]’r (732C)
P gl Tens

tandis que chaque super-raie étroite A; a:

L; = Z L,y]*y)/]/ (733&)
vI=YJEn,
_ 1
Poyj=y'Jen,
_ 1
kP = — Z L’Y]*VY/]/ k'Y]‘VY/]/' (733C)
PoyJ=y'Tren,

On obtient ainsi, du point de vue de la convolution, I'équivalent de deux raies spec-
trales.

Parmi les spectres Fig. 7.1, celui obtenu par la méthode Abdallah 11 est tres peu
différencié du spectre avec des super-raies a l'intérieur d'un seul faisceau de transition,
tandis que celui obtenu par la méthode Abdallah 1lisse nettement les structures étroites.
Par rapport a 'exemple montré Réf. [91], les résultats d’Abdallah 11 sont moins fideles
au spectre exact car le spectre est bien plus complexe : un plasma de cuivre pas tres
dense avec une couche d ouverte contient bien plus de raies par intervalle et de détails
dans son spectre que le plasma d’oxygeéne simulé Réf. [91].

Le regroupement des raies en super-raies dans chaque faisceau permet un gain im-
portant en temps de calcul. Malgré la réduction du calcul aux super-raies, la convolu-
tion des raies reste la partie la plus cotiteuse d'un calcul d’opacité. La mise au point
des méthodes Abdallah I et 1T permet une réduction d'un ordre de grandeur du cotit de
la convolution des raies spectrales regroupées en super-raies. Le temps de convolution
des raies devient, pour des calcul avec des configurations nombreuses et complexes,
négligeable par rapport au temps de calcul des faisceaux de transition détaillés.

Cependant, la tabulation du profil de Voigt pour les super-raies a l'intérieur de
chaque faisceau est possible car les énergies des super-raies sont séparées par le méme
pas. Cette tabulation permet de réduire d'un ordre de grandeur le temps total néces-
saire pour la convolution des raies dans le calcul d’opacité, et est de ce fait équivalente
Abdallah 1 et Abdallah 11. En cas de configurations complexes, elle est méme plus rapide
qu’Abdallah 11 qui doit calculer deux fois les faisceaux de transition détaillés. Cepen-
dant, les méthodes d’Abdallah 1 et 11 ont deux intéréts :

e leur complexité dépend assez peu du nombre total de faisceaux de transition dé-
taillés, par conséquent lorsque ce nombre devient trés élevé le gain de temps par
rapport a un profil de Voigt tabulé pour un faisceau s’accroit ;
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e Abdallah 1 et 1I s’affranchissent du fait que 1’élargissement des raies ne dépend
que du faisceau dont elles font partie, hypothése de base des super-raies dans un
faisceau.

7.2.3 Les limites de MUTA

Mise au point par MAZEVET et ABDALLAH [79], la méthode MUTA (Mixed Unresol-
ved Transition Array en anglais) de réduction des raies spectrales a rencontré un certain
succes parmi les développeurs de codes d’opacités. Elle a notamment été adoptée par
KLAPISCH et BUSQUET [92] dans leurs dernieres versions de HULLAC [93]. L'idée de
la méthode MUTA est de ne détailler que les raies « fortes » d’un faisceau et de regrou-
per les raies « faibles » dans un faisceau statistique, car seules les raies les plus fortes
contribuent a la forme d’un faisceau de transition.

La partie détaillée du calcul MUTA est calculée comme un spectre DLA, avec chaque
raie convoluée par son profil. La partie statistique du calcul MUTA, dite UTA résiduel
est calculée par construction des trois premiers moments de la distribution des raies
d’énergie E,;_,,/; et d’intensité L,y :

1. I'intensité :
Lyes = Z L*y]—)’y’]’ (734)
'Yfﬁ7/]//L<Lmin

2. I’énergie moyenne :
1

Eres = I Z LyjsqyEqpanyy (7.35)
res 'Y]_VY/]//L<Lmin

3. la variance :

1 2
Vies = 7 Y Lyj—syj (Eqj—sjr — Eres) (7.36)
€S =]’ /L<Lmin

Il est évident que la méthode MUTA est trés prometteuse, a condition que le seuil
au-dela duquel il est nécessaire de garder des raies individuelles puisse étre prédit
convenablement avant calcul complet du faisceau de transition. Or un tel critére n’a
pas encore été trouvé, d’autant plus que 'approche MUTA échoue a gagner un temps
important sur plusieurs types de faisceaux. Nous avons retenu, pour les faisceaux ayant
quelques milliers de raies, de choisir pour seuil la force de raie moyenne, un MUTA 4 Ia
moyenne. Les faisceaux dont au moins une configuration a une intégrale de spin-orbite
de I'ordre de ou supérieure aux plus grandes intégrales d’interaction électron-électron
(G') sont trés mal modélisés par un MUTA, comme le montre ’exemple Fig. 7.2.

Plus précisément, le spin-orbite va réduire jusqu’a 0 le seuil au-dela duquel les raies
doivent étre traitées individuellement pour avoir un spectre peu différent au spectre
issu d'un calcul completement détaillé. Le méme probléme se pose lorsque les élar-
gissements sont réduits, car 1’'opacité entre les raies passe par des minima de plus en
plus bas. C’est le cas, illustré Fig. 7.3, du faisceau Cu®*3d® — 3d°4f pour un MUTA a
la moyenne. Enfin, certains faisceaux de forme assez irréguliere sans spin-orbite im-
portant sont tres mal modélisés par MUTA, y compris a des élargissements importants
comme on peut le voir Fig. 7.4.
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FIGURE 7.2 — Effet du spin-orbite sur la modélisation par MUTA pour une séquence isoélec-
tronique (méme remplissage, Z variable) sur [Ar] 3p®3d%4s — 3p°3d?4s4d (51878 raies) pour
Z =29, 39 et 49. L'elargissement gaussien est de 0,5 eV, et le seuil est la force de raie moyenne.
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FIGURE 7.3 — Diagramme semi-logarithmique du faisceau de transition Cu®*3d® — 3d°4f calculé
raie par raie et en MUTA a la moyenne, avec un élargissement gaussien de 2.1072 eV.
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FIGURE 7.4 — Comparaison d’un calcul de faiseau Cub+3p®3d%4s — 3p°3d34s4d en détaillant
toutes les rais et avec un MUTA a la moyenne.
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L’approche MUTA n’est donc compatible qu’avec des faisceaux connexes, c’est a dire
des faisceaux dont 1’opacité ne devient pas tres faible entre plusieurs raies ou groupes
de raies dans le faisceau. Plus généralement, MUTA donne une opacité spectrale tres
correcte pour les maxima mais avec des minima qui sont un peu « comblés ». Ceci est
acceptable pour le calcul de la moyenne de Planck ou de la transmission avec une faible
épaisseur optique (partie linéaire de I’exponentielle), mais pas dans un calcul en trans-
mission plus épais ou une moyenne de Rosseland, a cause de la forte dépendance aux
minima. De plus, établir un critere sur le seuil de raies a détailler est extrémement ardu
compte tenu de la diversité de formes que peuvent prendre les faisceaux de transition.
L'approche MUTA a été généralisée aux sous-faisceaux relativistes dans les derniéres
versions de HULLAC [93].

7.3 Coalescence des faisceaux de transition sous I'effet des
élargissements

Pour un calcul d’opacité efficace, il n’est pas pertinent de détailler les faisceaux de tran-
sition lorsque les largeurs de raies sont tres élevées et font que I'ensemble des raies d'un
faisceau coalesce complétement en une seule grosse structure qui est tres bien approchée
par des calculs statistiques. La coalescence d'un faisceau de transition par rapport a une
approche statistique désigne le fait que les faisceaux de transition DTA et UTA (ou
SOSA) ont des opacités trés « proches!” ». Nous allons présenter deux approches de
la coalescence : 1'une, qui se veut descriptive, permet de quantifier la qualité de 1’ap-
proximation d’une approche statistique sur un faisceau de transition détaillé; 1’autre,
prédictive, propose une approche non seulement basée sur la forme du faisceau convo-
lué, mais aussi sur sa contribution a 'opacité. A partir de la premiére méthode, nous
déduisons un critere rudimentaire utilisable dans un code d’opacité hybride.

7.3.1 Indicateur de forme

Elargi par des processus physiques, un faisceau de transition prend deux types de
formes a I'extréme.

1. SiI'élargissement est élevé, le faisceau n’est pas résolu et son profil est tres bien
approché par celui d"une raie dont I'énergie est 1’énergie moyenne du faisceau, et
l'intensité I'intensité totale du faisceau, somme des intensités des raies spectrales.
Un calcul statistique est parfaitement adapté a ce type de faisceau, qualifié de
completement coalescent ou lisse.

2. Si l'élargissement est faible, les groupes de raies fortes a l'intérieur du faisceau
sont résolus. Le seul moyen de reproduire les structures des raies de ce type de
faisceau, qualifié de poreux ou non-coalescent, est d’effectuer un calcul détaillé du
faisceau de transition.

Le passage de I'un a I’autre de ces cas extrémes est continu. Du faisceau completement
coalescent au faisceau poreu, il y a une transition pendant laquelle le profil prend une
forme de plus en plus complexe et irréguliére, avec de plus en plus de structures du
spectre détaillé résolues. Le cas intermédiaire est celui d'un faisceau de transition en
apparence lissemais mal modélisé par un faisceau statistique.

10La proximité s’exprime par rapport a une métrique dont nous donnerons un exemple plus loin.
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FIGURE 7.5 — A gauche : un faisceau de transition avec des élargissements de plus en plus élevés

en descendant.

A droite : trois faisceaux de transition pour lesquels x =~ 0,02, de formes variées.
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La notion de coalescence est liée a la distribution avec laquelle les faisceaux statis-
tiques sont modélisés. Les formalismes statistiques donnent des formules pour le calcul
des moments d’ordre 0 & 2. Dans les approches statistiques que nous avons utilisées jus-
qu’a maintenant, le faisceau statistique est modélisé par une gaussienne. La coalescence
telle que nous la présentons dans cette section est ainsi appelée coalescence gaussienne ou
encore coalescence a I'ordre 2. En nous fondant sur des constatations empiriques qui se
sont vérifiées dans tous les cas que nous avons envisagés, nous faisons I’hypothese que
la coalescence d'un faisceau de transition dépend presque uniquement du plus grand
ordre auquel il est modélisé par une distribution statistique.

Etant donné un faisceau de transition C — C’ de largeur statistique ws contenant N
raies yJ] — 7]’ élargi par un élargissement (wg, w;), on cherche a estimer la proxi-
mité de ’opacité statistique par rapport a I'opacité détaillée. Il existe un grand nombre
d’indicateurs permettant d’estimer I'exactitude de tel calcul par rapport a tel autre. L'in-
dicateur

2
MUTA () = k), (hv))

2 B / <KC%C’
(MUTA) K(clo (hv)

a été utilisé pour évaluer la justesse de la méthode MUTA [79]. Cet indicateur a ce-
pendant un gros inconvénient si k(MUTA) est remplacée par 1’opacité statistique (5 : le
résultat diverge si le faisceau est assez poreux pour que l'opacité détaillée soit locale-
ment beaucoup plus faible que 1'opacité statistique.

Pour éviter ce probléme lors de la comparaison de faisceaux détaillés et statistiques,
nous avons choisi l'indicateur suivant :

dhv (7.37)

2
— f©®) (w))

dhv, 7.38
X / () + ) () (7.38)

ou

(S) me A )
feho (hv) = e2h N (hv) = fcoPeoor () (7.39)
mc A
féz)cl (hv) = mwe2h N kP (w) = 3 fopgy @y (), (7.39b)
A V=T
yJeC, ' J'eC’

ce qui permet d’avoir des expressions sans unité. L'addition de deux opacités permet
encore de mettre en évidence des différences importantes entre les deux opacités mais
évite d’avoir un résultat qui diverge dans le cas d’un faisceau détaillé tres poreux ou
de différences non négligeables a proximité des ailes. Nous avons déterminé empiri-
quement que le faisceau pouvait étre considéré comme lisse lorsque x < 0,02. Selon
les exigences du calcul, cette limite peut étre rehaussée a 0,05, mais le lissage est alors
beaucoup plus grossier.

L'indicateur ainsi choisi est assez fiable, et prend en compte non seulement ce qui
est le plus évident a 1'ceil, pres du maximum en opacité du faisceau, mais aussi ce qui
est moins évident, dans les ailes du faisceau de transition. La quantification par notre x
sur différents faisceaux de transition d’un plasma de cuivre (Z = 29) ou de gadolinium
(Z = 64) est mise en évidence Fig. 7.5 :

e 347 — 3d4f : 81 raies;
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° 3d54p — 3d°5d : 30969 raies ;
e 3d%4p — 3d%4p? : 5920 raies.

Le premier faisceau contient peu de raies et les configurations de départ et d’ar-
rivée sont trés simples, par conséquent le probleme de coalescence ne se pose guere.
On constate qu’il faut un élargissement élevé pour faire converger ce faisceau. Le se-
cond faisceau a des raies nombreuses partant de et arrivant sur des configurations com-
plexes. La coalescence est relativement lente, cependant on constate que le faisceau
présente une forme tres réguliere méme a faible élargissement physique, mais cette
forme n’est pas celle d'une gaussienne. Elle semble beaucoup plus piquée au centre.
Nous verrons au chapitre suivant que ce type de faisceau qui coalesce mal si on 1’ap-
proche par une gaussienne coalesce bien mieux avec certaines distributions de raies
non-gaussiennes. Le troisieme faisceau semble mettre en défaut le critere sur x. Lorsque
celui-ci est proche de 0,02, les opacités détaillée et statistique semblent avoir des formes
tres différentes au sommet. En revanche, le calcul statistique restitue tres bien les ailes
du faisceau de transition.

Un faisceau de transition étant considéré comme lisse ou fortement coalescent
lorsque le x entre le faisceau détaillé et le faisceau statistique est plus petit que 0,02,
nous avons déterminé, pour plusieurs faisceaux de transition, I'élargissement gaussien
au-dessus duquel ces faisceaux sont coalescents.

7.3.2 Critere de coalescence compléte

Plusieurs tendances apparaissent selon le type et la complexité des faisceaux de transi-
tion Tab. 7.6.

1. Les faisceaux sont coalescents lorsque 1'élargissement physique est un peu infé-
rieur a 1’élargissement statistique. Les exceptions a cette regle sont rares et de
deux sortes :

e les faisceaux simples avec trés peu de raies;

e les faisceaux de type O ou (“¢' — (®¢", sur lesquels nous reviendrons
Chap. 8.

Un critere de coalescence sommaire est wy, > ws voire wy > ws/2 pour les fais-
ceaux de transition de plus de quelques centaines de raies et de type autre que
V.

2. La coalescence dépend peu de la complexité du faisceau de transition. Il n’y a que
pour les faisceaux les plus complexes (Nyajes > 10°) que I'élargissement relatif Z—f

pour lequel x =~ 0,02 est plus petit que 0,3. Mais la dépendance par rapport au
nombre de raies est bien plus faible que ce que d’autres études suggerent [94].

A cause de ses ailes tres fortes, le profil lorentzien fait coalescer les faisceaux de
transition avec une largeur plus faible que le profil gaussien, aux ailes tendant vers 0
tres rapidement. De maniere empirique, nous avons déterminé que le profil lorentzien
est 40 a 50 % plus fort que le profil gaussien — en comparant les parameétres, non les
HWHM -. L'effet des profils lorentzien et gaussien sur la coalescence peut étre visua-
lisé sur un faisceau a travers un graphe de surface, comme Fig. 7.6. Ces graphes de
surface, en échelle semi-logarithmique, permettent de se faire une idée de la coales-
cence : compléte dans la zone verte, partielle dans la zone jaune-orangé alors que dans
la zone rouge, le faisceau est poreux et doit étre détaillé s’il peut I'étre.
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/ Transition Type  Nraies Ws Z—‘: %
13 2p* - 2p%3d 97 347eV 0455 0,378

2p*3d - 2p33d?
2p*3p - 2p%3s3p
2p33p - 2p33d
2p33s3p - 2p*3s%3p
29 3d%-3d4f
3d34p - 3d*4p?
3d34s4p - 3d*4s4p?
3d4 - 3d%4f
3d°4p - 3d°5d
3d°4p - 3d*4p?
3d° - 3d°4p
3p°3d” - 3p*3d74d
3p°3d%4f - 3p*3d°4f
3d34d - 3d35f
3d74d - 3d°4d 5 f
35 3d74s - 3d’5p
3d° - 3d84f
3d” 4s4p - 3d° 4s 4p?
3d84s 4p - 3d8 4s 5d
64  4f35d6s - 4£25d%6s
4% -4f3%d
4f45d - 4£3542
4f35d - 4f25d6d
4f55d - 4f36p

2190 3,63eV 0,413 0,286
778 432eV 0459 0,282
630 1,28eV 0,885 0,691
778 4,36eV 0428 0,234

81 1,82eV 0,860 0,676
5920 2,60eV 0381 0,223
22481 3,38eV (0,180 0,118
2825 2,70eV 0,467 0,293
30969 0,883eV 1,023 0,702
42579 2,46eV 0,059 0,026
3245 246eV 0401 0,255
111240 7,64eV 0,394 0,198
536978 6,74eV 0,415 0,365
14355 1,65eV 0,921 0,649
202749 2,81eV 0,270 0,074
2082 0,601eV 0,632 0,283
81 247eV 0812 0,629
85357 4,66eV 0,012 <1072
32329 3,21eV 0935 0,806
241533 199eV 0,331 0,110
14087 2,70eV 0,167 0,078
524362 2,20eV 0,173 0,030
134127 2,46eV 0,370 0,134
687330 0,903eV 0,852 0,530

QnZ<nNnNuN<ounwonNw<Zo<nNZI<nwonl<

TABLE 7.6 — Elargissements relatifs z—f et Z—i pour lesquels on a x = 0, 02, sur différents faisceaux
de transition.

Lettre Nom Type

\V4 Valence N A A

@) Optique ol — e

M Moszkowski (e — o1+
()\)(Dgw—o—l_) (A)(Dgwg/

S Spectateur (N2l — (A)@og”

C Complexe (/\)Lagwglw/_> (A)wgw—lglw/—&-l

TABLE 7.7 — Légende des types de faisceaux, d’aprés la nomenclature de Chap. 2.
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FIGURE 7.6 — Graphes de surface représentant l'indicateur de forme ) en fonction des élar-
gissements gaussien et lorentzien en eV, pour, du haut vers le bas, les faisceaux de transition
Cu’*3d34p — 3d35d, Cu’*3d* — 3d34f et Cu>3d° — 3d°5p.
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Les courbes de x égal se rapprochent de droites que la représentation logarithmique
déforme sur les graphes de surface. Cela signifie que, du point de vue de la coalescence,
élargissements gaussien et lorentzien s’additionnent. Etant donné que la coalescence est
équivalente pour un parametre gaussien 50% plus fort qu'un parametre lorentzien, on
en déduit le critere de coalescence complete suivant :

ou I est la permissivité, dont la valeur n’excéde pas 2. Un critere sévere qui ne garde que
les faisceaux dont la forme est vraiment bien approchée par les approches statistiques
correspond a IT ~ 2. Un critére plus permissif correspond a IT < 1. Plus IT est faible,
plus le calcul est rapide car plus de faisceaux sont statistiques. Plus I1 est élevé, plus le
calcul est lent car plus de faisceaux sont détaillés.

7.3.3 Porosité et force de raie : intérét et limites

Le probleme de la coalescence des faisceaux de transition se pose en particulier lors-
qu’on veut calculer des moyennes de Rosseland, qui sont tres dépendantes des minima
en opacité. Un critere basé sur deux parameétres a été proposé [94] :

e le parametre de résolution de raies, ou porosité :

P =+v2In2erf (\2) Z—Z, (7.41)

ol 0 = ygc)

e le parametre de force de raie :

Ko
p (1—ePin) S,

I = (7.42)

Smax est la force de la raie la plus forte. Les variables xg et 0y sont « arbitraires ». xg
correspond au «socle » constitué par les opacités lié-libre et libre-libre, au comporte-
ment suffisamment régulier pour que leur somme soit considérée comme constante sur
l'intervalle d’énergie du faisceau de transition. 0y est la séparation moyenne des raies
spectrales dans le faisceau.

Compte tenu de ce que nous avons constaté plus haut et des indications données
dans Réf. [94], la quantité la plus utile est sans doute le parametre de force de raie I'c_¢
défini ainsi :

Ko
pr (1 —e=Pm) SAc

Teeo = (7.43)
Ce parametre de force présente 'intérét d’étre fiable car, sl est plus grand que l'unité,
il garantit un calcul correct des opacités moyennes. De plus, il est prédicable sans qu'un
calcul détaillé soit nécessaire, car Sy, la force de raie maximale d’un faisceau de transi-
tion, peut étre estimée de maniere statistique sans que les raies du faisceau de transition
soient connues. Nous le mettons en ceuvre dans notre approche hybride.

Soit D(a) da le nombre de raies dont 'amplitude est comprise entre a et a + da.
Porter et Thomas [95] ont démontré qu’au sein d’un paquet | — J’, la distribution des
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amplitudes de raies a obéit a une loi gaussienne :

22

D(a) = e 2. (7.44)

N
\/ 27TV,

Il est évident que l'intégrale de cette distribution sur I'ensemble des amplitudes vaut
N nombre de raies spectrales du faisceau. La force de raie S étant définie comme étant
le carré de I'amplitude, on a

D(S)dS = 2aD(a)da, (7.45)
d’ou a l'intérieur de chaque faisceau | — J', I'égalité

N —s
DS) = s e (7.46)

Par définition de Smoy et v, on a v; = Smoy Cependant I'égalité 7.46, vraie a I'in-
térieur d'un paquet | — J/, n’est pas vérifiée sur I'ensemble d'un faisceau de transition.
BAUCHE et coll. [96] ont montré que, pour la plupart des faisceaux de transition, la dis-
tribution des amplitudes de raies se rapproche d"une distribution de Laplace :

= ﬂ e_)“a|,

D(a) 5

(7.47)

ol A > 0 vérifie A%v, = 2. Une autre expression de Spoy est :

Smoy:/ SD(a)da

= /Oo a*D(a)da
2N
=

Avec Siot, on retrouve que la variance en amplitude est égale a la force moyenne du
faisceau Smoy-

vy = ‘i}” = Smoy- (7.48)

La distribution des forces s’obtient par le méme raisonnement que pour la distribution
(7.46) : N
D(S) = NA avs, (7.49)
2V/S

La loi des extrémes de Kendall et Stuart [97] nous dit que le nombre de raies ayant
une force supérieure a Smax est égal a 1/2.

1_/” N MV
> = /S D(S)dS = Ne VS, (7.50)
d’out s
_ U 2 Otot 2
Sy = 5 In (2N)” = N In (2N)~. (7.51)
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Cette formule qui permet d’approcher par des considérations statistiques la force
maximale d"une raie dans un faisceau de transition a I’avantage d’étre totalement appli-
cable sans diagonalisation du Hamiltonien. Nous avons vu Chap. 3 que les méthodes
qui permettent d’extraire le nombre de raies d’un faisceau ou la force totale sont de
complexité bien inférieure a celles qui permettent de diagonaliser le Hamiltonien.

Ajoutons que Gaffney a étudié des faisceaux isolés, sans prendre en compte I’abon-
dance des configurations de départ. Détailler ou pas un faisceau partant d’une confi-
guration rare a bien moins d’effet sur 1’opacité lié-lié que détailler ou pas un faisceau
partant d’une configuration abondante. La permissivité I1 du critére (7.40) peut tout a
fait varier en fonction de la valeur du parametre de force de raie I' défini formule (7.43).
Plus I'c_¢r est élevé, plus le lié-libre et le libre-libre dominent et moins les faisceaux ont
besoin d’étre détaillés. Le critere de coalescence peut étre treés permissif, avec IT < 0, 8
sans risque important d’altérer 1'opacité pour I' > 1. A l'inverse, un faisceau pour le-
quel I' < 0,1 est un faisceau qui a un fort impact sur 'opacité, en particulier sur la
moyenne de Rosseland. Mieux vaut alors que le critere de coalescence soit sévere pour
ces faisceaux, avec IT < 2.

Ainsi, IIc_c est défini dans 1’équation (7.52) sur trois domaines, et est dépendant
du faisceau de transition :

0,8 si I’C,C/ Z 1
Me-o =14 0,87 /%% si0,1<Tc_c <1, (7.52)
2 si TC,C/ S 0, 1

avec log(5/2) le logarithme décimal de 5/2, qui est trés proche de 2/5. Précisons que
cette définition garantit la continuité en 1 et 0,1 :

(0,1)°8(/2) = 107 108(5/2) ~ /5 (7.53)

Ce critére de coalescence sommaire permet de gagner un temps considérable
lorsque des faisceaux complexes sont calculés. Cependant, la coalescence & 1'ordre 2
souffre d"une trop faible et trop aléatoire dépendance au nombre de raies, alors que la
plupart des faisceaux de transition complexes présentent un comportement régulier,
mais non gaussien. L'objectif du chapitre suivant est de montrer comment d’autres mo-
délisations statistiques peuvent remédier au manque de souplesse de la modélisation
gaussienne.



AMELIORATION DE LA
MODELISATION STATISTIQUE DES
FAISCEAUX DE TRANSITION

Dans SCO et SCORCG, les trois formalismes, UTA [62, 63], SOSA [66] et STA [67], per-
mettent de calculer des faisceaux de transition statistiques en les modélisant par trois
parametres. Cependant, ces formalismes ont leurs limites : ils modélisent les faisceaux
de transition par une gaussienne, ce qui n’est valable que si les élargissements phy-
siques sont nettement supérieurs a la distribution statistique des plus fortes raies du
faisceau de transition.De plus, ils ne prennent pas en compte ’effet de la température
sur les moments des faisceaux de transition. Les résultats issus de ces études de formes
de faisceaux n’ont pas encore été mis en ceuvre dans notre code hybride, mais des pistes
pour une implémentation sont envisagées.

8.1 Au-dela de I'ordre 2

Dans les faisceaux de transition, la distribution de raies n’est en général pas gaussienne,
et deux propriétés peuvent étre visualisées sur un graphique du faisceau de transition :
I'asymétrie et le kurtosis.

8.1.1 Limites de la modélisation statistique a I'ordre 2

Certains faisceaux de transition complexes, sont asymétrique et plus piqués au centre
que la gaussienne qui les modélise. Sur le graphe linéaire de Fig. 8.1, la gaussienne est
incapable de restituer le caractere tres asymétrique et piqué du faisceau de transition. Le
graphe semi-logarithmique montre que la gaussienne modélise mal le comportement
du faisceau, méme convolué, sur ses ailes : d’un coté l'intensité du faisceau est sures-
timée par la distribution gaussienne, de 'autre elle est sous-estimée par cette méme
distribution.

Les graphes de Fig. 8.2 illustrent un exemple de faisceau de transition plus sy-
métrique, mais dont la répartition de l'intensité entre les ailes et 1’énergie spectrale
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moyenne est tres différente de celle d’'une gaussienne. Avec 687 537 raies dipolaires
électriques, le calcul de ce faisceau nécessite plus d'une minute de calcul sur un pro-
cesseur de station de travail en 2010. Tous les faisceaux optiques, de type ¢“¢' — ¢*¢”,
tendent a avoir des ailes trés fortes. Les modéliser par une gaussienne expose donc
a des erreurs importantes, car les ailes ont un role primordial dans les moyennes de
Rosseland [52].

Nous voyons donc que modéliser les faisceaux a 1’ordre 2 décrit de maniére incom-
pléte les faisceaux de transition, en particulier quand les élargissements physiques sont
de I'ordre de I’élargissement statistique du faisceau. Le moment centré réduit d’ordre n
de la distribution (hwy T2 ]'s Sy J—! ]/) o est défini en fonction des raies du fais-

ceau C — C’ formule (C.12) p. 221 :

yJeC,y'T'e

1
g (C—C) = Ve Y. (g — e L)" Sy, (8.1)
(W) w5
ol po est la force totale du faisceau de transition et ygc) = U_, la variance de la

dstribution des raies. Deux moments particuliers nous intéressent : ’asymétrie et le
kurtosis. L'asymétrie est le moment centré réduit d’ordre 3 :

3
N3 = m (hvf)/]_>l)/,]/ - hUC—)C’> Sry]ﬁ,y/]/ (82)
C ry]_yylll
! 3
a2 L (Vg syrp = W y0r)” Sy (8.3)
Cal-T

Graphiquement, I’asymétrie indique que le maximum d’opacité du faisceau de transi-
tion se trouve d"un c6té de la moyenne hvc_, . Ce coté est appelé téte, et le coté opposé,
ou l'opacité décroit plus lentement, est appelé queue. Le kurtosis est le moment centré
réduit d’ordre 4 :

1
-2 Z WV = e o) Syjsy'y (8.4)
C y]—=y
1
F& | | 7]‘>7/I/ — th%C')Al 87]4)7/]/. (85)
v]=7 /

Graphiquement, le kurtosis reflete la répartition de la distribution des raies entre le
centre et les ailes. Un kurtosis petit signifie que la distribution a un centre large et des
ailes faibles. Un kurtosis élevé signifie que la distribution a un centre trés « piqué » et
des ailes fortes.

8.1.2 Moments d’ordre 3 et 4 sur un calcul d’opacité

SCORCG extrait les moments d’ordre 3 et 4 SWAP de tous les faisceaux de transition
qui sont détaillés. Il devient ainsi possible de « cartographier » la distribution de ces
moments dans un calcul détaillé. Nous avons étudié trois exemples : 'aluminium a
40 eV et 10 mg/cm3, le cobalt a 30 eV et 10 mg/cm3 le cuivre a 35 eV et 4 mg/cm3.
Une température de quelques dizaines d’eV permet de s’affranchir de 1’effet de la basse
température sur les moments des faisceaux, sans dépeupler la couche de valence, la
seule dans laquelle le spin-orbite est assez faible pour que les faisceaux ne soient pas
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FIGURE 8.3 — Cartographie de 1’asymétrie (abscisses) et du kurtosis (ordonnées) des faisceaux
de transition de I’aluminium & 40 eV et 10 mg/cm?. L'intensité des faisceaux est proportionnelle
a l'aire contenue dans chaque cercle, triangle et carré; la couleur dénote les couches initiale et
finale tandis que la forme dénote les ¢ initial et final. Les intensités ont été multipliées pour les
couches K et M. La parabole bleue minore en a4 le domaine dans lequel asymétrie et kurtosis
peuvent prendre leurs valeurs pour toute distribution positive ; la parabole rouge minore en ay
le domaine dans lequel la NIG (voir Sec. C.2 dans les annexes.) est calculable.

formés de plusieurs structures d’absorption. L'énergie spectrale est limitée a quelques
centaines d’eV. A des énergies spectrales plus élevées et pour des éléments de Z inter-
médiaire, les faisceaux de transition partent de couches de coeur caractérisées par un
fort spin-orbite qui rend tout traitement de type UTA inopérant. Nous avons choisi la
distribution NIG, ou gaussienne normale inverse!, qui est facile a calculer et prend en
charge un domaine assez étendu en asymétrie et en kurtosis, que nous précisons en
annexe C.

Les faisceaux de transition de I'aluminium a 40 eV et 10 mg/cm?, représentés sur
des cartes en asymétrie et en kurtosis Fig. 8.3, peuvent prendre des formes tres va-
riées. Une grande partie des faisceaux, en particulier les plus intenses, ont des kurtosis
proches de 3, compris entre 1,5 et 4. En revanche, la plupart des faisceaux, y compris
les plus intenses, tendent a étre franchement asymétriques. Dans le cas de I’aluminium,
un plus grand nombre de faisceaux présentent une asymétrie négative que positive.
Cette prépondérance des faisceaux asymétriques est systématique dans tous les calculs
d’opacité.

!Normal Inverse Gaussian en anglais.
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FIGURE 8.4 — Cartographie des moments d’ordre 3 et 4 des faisceaux de transition du cuivre a
35 eV et 4 mg/cm?, 'aire enclose étant proportionnelle a I'intensité du faisceau. Le médaillon
montre la totalité des faisceaux de transition sur une plage plus large.

Les faisceaux de la couche K sont nettement moins intenses que les faisceaux de la
couche L, largement prédominants. Les faisceaux de la couche M, qui proviennent de
configurations déja relativement excitées, ont une intensité intermédiaire. Deux ten-
dances expliquent de telles différences : les intégrales dipolaires électriques, faibles
pour les faisceaux de la couche K, d'importance équivalente pour les faisceaux des
couches L et M, et I'abondance des configurations, sachant que la couche M de l'alu-
minium a 40 eV ne contient que des électrons excités. Les faisceaux des couches K et L
sont plutdt platykurtiques et fortement asymétriques.

Néanmoins, trés peu de faisceaux ont un kurtosis inférieur a 1,8 (fonction créneau)
et un calcul Cowan sur Al VI 2s22p* nous donne F?(2p,2p) = 19,2 eV tandis que
{op = 0,312 eV. Cette platykurtie s’explique par le fait que certains faisceaux, en parti-
culier ceux qui ont peu de raies, ont tendance a étre platykurtiques, indépendamment
de l'intégrale de spin-orbite. Les faisceaux de la couche M sont, au contraire, plutot lep-
tokurtiques. Etant donné que, dans les configurations initiales, la plupart des électrons
de la couche M sont seuls sur leur orbitale, les faisceaux correspondant a leur excitation
sont des faisceaux optiques avec une ou plusieurs sous-couches ouvertes spectatrices.
Il se trouve que ce type de faisceaux est tres leptokurtique, et ce caractere propre aux
faisceaux optiques a spectateur est dii a la structure des configurations de départ et
d’arrivée. Chaque configuration est relativement étendue et tend a avoir des faisceaux
qui se répartissent assez également dans l'intervalle spectral ot1 le faisceau a ’ensemble
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de ses raies. De plus, les transitions vers des niveaux similaires sont les plus intenses,
et ces niveaux similaires sont rangés de la méme facon dans les deux configurations.

Une dispersion égale a celle observée sur les faisceaux de I'aluminium dans le calcul
d’opacité du cuivre apparait sur les cartes de Fig. 8.4. De maniere similaire a 1’alumi-
nium, on remarque que les faisceaux de la couche M, de valence ou complexes, ont
tendance a étre fortement asymétriques, et souvent trop pour que la NIG les modélise
correctement. Mais, dans I'ensemble, les faisceaux sont moins platykurtiques que ceux
de I'aluminium. Sur les couches M et N, le spin-orbite est bien plus faible que les inté-
grales coulombiennes, de I’ordre de 1 eV pour 'orbitale 3p, 0,1 eV pour les autres, soit
au moins un ordre de grandeur en-dessous des intégrales F? et G! impliquées dans la
structure des configurations. On remarque cependant une branche de faisceaux a haut
kurtosis, tous d’asymétrie faiblement négative comme dans le calcul sur I’aluminium.
Ces faisceaux correspondent a des transitions optiques a spectateur, au départ de la
couche N.

La relation entre le nombre de raies et les moments d’ordre 3 et 4 peut étre étudiée a
’aide de Fig. 8.5. On peut voir que de nombreux faisceaux a grand nombre de raies sont
hors du domaine de validité de la NIG dans les faisceaux de transition le la couche M
du cobalt. Beaucoup de faisceaux ont un kurtosis légerement inférieur a 3, et beaucoup

Limite NIG ——

Limite moments
3p-3d ——
Fp-dd ——
Gp-5d ———
3=-3p
Js-dp ——

3s-5p ———
dp-ds
dp-5s
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1000000
1000
0]

i i

Asymétrie

FIGURE 8.5 — Cartographie du nombre de raies des faisceaux du cobalt en fonction de 1’asymé-
trie et du kurtosis des faisceaux.

d’autres ont un kurtosis bien plus élevé mais sont trop asymétriques pour étre modéli-
sables par une NIG, dont le domaine de validité est délimité par la parabole rouge. De
nombreux autres peuvent aussi étre pris en compte par la NIG. De plus, la plupart des
faisceaux a grand nombre de raies ont un kurtosis proche de 3 ou une asymétrie élevée.

En cartographiant les faisceaux de transition par famille n¢ — n’¢’ avec seul n’ va-
riable et tous les autres nombres fixés, 'asymétrie change de signe entre les faisceaux
An = 0 et An > 1. Ce fait est presque général aux cas que nous avons observé, et s’ob-
serve quel que soit 1, £ et ¢/ > (. Seules les transitions 2s — np ne présentent pas ce
comportement. La cartographie Fig. 8.6 met en évidence ce phénomene sur les transi-
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FIGURE 8.6 — Cartographie du nombre de raies (proportionnel a 1’aire) des faisceaux du cobalt
en fonction de I'asymétrie et du kurtosis des faisceaux.

tions 3 — 3 et 4 — 4. Cependant, ces faisceaux An = 0 sont sujets a une forte interaction
de configurations [8] qui peut remettre en cause ces résultats.

La cartographie des nombres de raies des faisceaux du cobalt Fig. 8.5 met en évi-
dence le fait que les faisceaux avec un nombre de raies important se trouvent loin de la
parabole limite ay = 1+ a3 qui correspond aux valeurs possibles pour des distributions
consistant en deux points.

8.1.3 Coalescence a l’ordre 4

Lorsqu'un faisceau détaillé est comparé a un faisceau statistique prenant en compte
l'ordre 4 de la distribution des raies, 1'indicateur de forme x que nous avons défini
équation (7.38) p. 144 est toujours aussi pertinent pour quantifier la coalescence d'un
faisceau.

Nous reprenons les exemples de Sec. 8.1.1 en comparant DTA, UTA traditionnel
et modélisation de la distribution des faisceaux par une NIG qui prend en compte les
moments d’ordre 3 et 4 Tab. 8.1.

Faisceau Nb. raies Kurtosis Asymétrie Asym. visuelle
Ge 3d*4p-3d34p4f 88492 4,18 0,63 0,123
Gd 4f°5d - 4f°6p 687 330 17,1 0,59 0,022

TABLE 8.1 — Moments d’ordre 3 et 4 des deux faisceaux de transition.

Fig. 8.7, la NIG améliore légerement la modélisation du faisceau au voisinage de la
moyenne (intensité maximale). Quant aux ailes bien mises en évidence sur le graphe
semi-logarithmique, elles sont bien mieux restituées par la NIG que par la gaussienne.
Pour une HWHM d’élargissements physiques a peine supérieure a 0,2 eV, c.-a-d. 20
fois inférieure a I'élargissement statistique du faisceau, 1’ordre coalesce moyennement,
mais la coalescence est tres avancée a ’ordre 4.
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FIGURE 8.7 — Faisceau de Germanium X 3d*4p — 3d34p4f, tracé sur un graphe linéaire (gauche)
et semi-logarithmique (droite).
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FIGURE 8.8 - Faisceau de Gadolinium v 4f°5d — 4f°6p, graphes comme Fig. 8.7.

L'effet de la prise en compte de 1'ordre 4 pour des faisceaux complexes fortement
leptokurtiques est trés apparent sur le faisceau de gadolinium Fig. 8.8. A élargisse-
ment faible, le faisceau présente une distribution des raies relativement réguliere, et la
NIG modélise suffisamment bien cette distribution pour qu'une coalescence complete
a 'ordre 4 soit observée avec une HWHM de l'ordre de 1072 eV. En revanche, la coa-
lescence a 1’ordre 2 est tres insuffisante, et ne devient complete que pour des HWHM
de l'ordre de 1 eV. En reprenant la liste de Tab. 7.6 p. 146 avec la coalescence a 1’ordre
4 pour les faisceaux qui peuvent étre modélisés par une NIG, c.-a-d. des faisceaux dont
I’asymétrie et le kurtosis satisfont (C.29), nous avons une idée de 'effet des moments
d’ordre 3 et 4 sur la coalescence.

Ala lecture de Tab. 8.2 et de Fig. 8.9, la coalescence a I'ordre 4 est généralement plus
rapide qu’a I’ordre 2, mais 'effet est tres variable d"un faisceau a ’autre. Les tendances
que nous avons observées Sec. 8.1.2 se retrouvent dans le tableau. On note en particulier
que:

1. Les faisceaux optiques a spectateur (type O) présentent des kurtosis élevés et sont
faiblement asymétriques. La plupart des distributions que nous avons évoquées
sont donc utilisables, a 1’exception de Gram-Charlier.

2. Les faisceaux de valence (type V) sont franchement asymétriques. Bien que tres
souvent proches de la frontiere des domaines en (a3, ay), ils restent en général
accessibles aux distributions telles la NIG.
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Z Transition Type N a; oy ws = o
13 2p33p - 2p33d 0 630 0,63 1372 128eV 0469 0,328
29 3d%-3d4f \Y 81 -148 707 182eV 0641 0516

3d%4p - 3d%4p? M 5920 -052 463 260eV 0219 0,123

3d%4s4p - 3d%4s4p>  C 22481 0,05 347 338eV 0,169 0,092

3d* - 3d%4f \Y% 2825 -055 388 270eV 0319 0211

3d%4p - 3d°5d O 3099 070 21,77 0883eV 0,063 0,028

3d%4p - 3d*4p? M 42579 <1072 3,88 246eV 0024 0,012

3d° - 3d%4p \Y 3245 020 396 246eV 0341 0,207

3p53d%4f - 3p*3d%4f  C 536978 -066 506 674eV 0,112 0,046
3d%4d - 3d°5f O 14355 -139 867 1,65eV 0473 0,285

3d74d - 3d°4d 5 S 202749 034 346 28leV 0,039 0015

35 3d74s - 3d"5p O 2082 0,11 3736 060leV 0715 0,482
3d° -3d8 4f \% 81 054 557 247eV 0,777 0,631
3d7 4s4p - 3d°4s4p>  C 85357 0,30 346 466eV <1072 <1072
64  4f35d6s-4f?5d4%6s  C 241533 060 498 199eV <1072 <1072
4f4-4f36d V. 14087 -048 372 270eV 0,042 0,021
4f45d - 4£3542 M 524362 -040 456 220eV <1072 <1072
4f35d - 4f?5d6d S 134127 062 508 246eV <1072 <1072
4£55d - 4f%6p O 687330 059 17,07 0903eV <1072 <1072

TABLE 8.2 — Elargissements relatifs Z—f et-L pour lesquels on a x = 0,02 entre le DTA et 'UTA

s

NIG d’ordre 4, sur des faisceaux de transition dont les moments réduits a3 et a4 sont dans le
domaine accessible a la NIG.
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Gd 4f%5d - 4f35d°
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FIGURE 8.9 — Histogramme comparant les élargissements a la limite de la coalescence x = 0, 02.
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3. Les autres faisceaux, qu’ils soient de Moszkowski ou a spectateur, ou méme com-
plexes, ne permettent pas de conclusion quant a leur accessibilité avec des dis-
tributions comme la NIG. On peut cependant noter qu’en couplage LS presque
pur, comme c’est le cas de I'aluminium, de nombreux faisceaux, y compris de
valence, sont platykurtiques. Les faisceaux complexes (type C) sont en général
faiblement leptokurtiques et fortement asymétriques, parfois trop pour étre cor-
rectement modélisés par une NIG.

En revanche, la prise en compte de l’ordre 3 et 4 par 1'utilisation d"une NIG permet
d’approcher les DTA avec des élargissements physiques bien moindres que 'UTA gaus-
sien. L'effet le plus flagrant concerne les faisceaux optiques, dont la coalescence faible
a l'ordre 2 pose probleme. Il y a d’autres faisceaux pour lesquels la coalescence com-
pléte est peu modifiée par la modélisation NIG. En général, ces faisceaux présentent
une bonne coalescence a l'ordre 2. Cependant, deux faisceaux de Tab. 8.2 présentent
une coalescence meilleure a I’ordre 2 qu’a I’ordre 4.

Mais 1'effet le plus spectaculaire de la modélisation a I'ordre 4 est que les rapports
Z}Tf et Zj—i semblent étre inversement proportionnels a une puissance du nombre de raies,
cette puissance étant tres probablement proche de 1/3, avec cependant une forte dis-
persion. Cette loi de puissance est beaucoup plus faible si on tente de la déterminer
sur les largeurs de coalescence complete a 1’ordre 2, et avec une dispersion encore plus
importante, notamment du fait des faisceaux optiques.

Si 'on compare les indicateurs de forme aux ordres 2 et 4, 'ordre 4 est toujours
au-dessous de l'ordre 2, et ceux quels que soient les élargissements, comme on peut
voir sur les graphes de surface Fig. 8.10. Il existe cependant quelques exceptions, par
exemple le faisceau Br’*3d”4s3d’5p, qui présente un kurtosis énorme mais semble
mieux modélisé par une gaussienne que par une NIG.

Cette étude a permis de discuter I'intérét d"une modélisation statistique a I’ordre 4
des faisceaux de transition, en particulier pour les faisceaux optiques a spectateur, au
kurtosis tres élevé. Modéliser a I’ordre 4 un faisceau de transition requiert que 1’on soit
en couplage LS fort, et est donc réservé aux éléments légers ou aux couches extérieures.
La modélisation a ’ordre 4 des faisceaux de transition peut étre particulierement utile
pour traiter des plasmas d’éléments de Z intermédiaire voire elevé a des températures
de quelques dizaines d’eV ou la couche de valence est remplie au moins partiellement
d’électrons. Dans 1’état actuel de la théorie statistique — et qui explique pourquoi le cal-
cul statistique a 1’ordre 4 n’a pas été mis en place dans SCORCG —, les moments d’ordre
3 et 4 ne sont accessibles dans le cas général qu’apres calcul du DTA. Cependant, il
existe des formules permettant d’accéder aux moments d’ordre 3 et 4 par des considé-
rations statistiques [64, 65], mais, dans le cas genéral, I’algorithme, complexe, ne fait
gagner du temps que si le faisceau a un tres grand nombre de raies. Nous avons vu
que les faisceaux optiques, qui restent relativement simples, sont bien plus précisément
modélisés par des distributions a 1’ordre 4 prenant en compte le kurtosis, tandis que les
faisceaux complexes ne sont pas toujours accessibles aux distributions proposées.

Pour s’affranchir de la séparation spin-orbite, des moments d’ordre 3 et 4 pour les
SOSA sont aussi envisageables, mais la une autre difficulté survient : I'interaction de
sous-configuration relativiste, trés présente pour les transitions An < 1 [98] modifie la
position et l'intensité des composantes du SOSA. Une autre solution, s'il est possible
de calculer des moments d’ordre 3 et 4 en dépit d'un fort spin-orbite, est d’utiliser la
distribution de Pearson 1, dont le comportement pres de la limite ay = a3 + 1 est celui
d’une fonction concave dont les bornes font offices d’asymptotes (—1 < mq,mp < 0
avec les notations de Sec. C.3).



8.1. AU-DELA DE UORDRE 2 161

’chiZd2_Cu_3d4-3d34f’ - —

’chiZdd_Cu_3d4-3d34f’ - —
0.1
0.08
0.06
0.04
0.0z
0
Gaussien
Lorentzien
’chi2d?_Cu_3d54p-3d55d° — —
. “chifd4_Cu_3dS4p-3d5sd’ —
0.4 '
0.35 0.1
0.3 0.08
0.25 008
0.2 )
0.15 0.04
0.1 0.0z
0.05
0 0
0.001
Gaussien
Lorentzien
’chiZd?_Gd_d4fd-4f36d° —
‘chi?dd_Gd_4f4-4f36d’ ——
o 0.1
0.08 - 0.08
0.06 0.06
0.04 0.04
0.02 0.02
0
0

Lorentzien

Gaussien
10

FIGURE 8.10 — Graphes de surface des indicateurs de forme a 1'ordre 2 (légende chi2d2) et a
l'ordre 4 (légende chi2d4), pour les faisceaux Cu’*3d* — 3d%4f (en haut), Cu’*3d°4p — 3d°5d
(au milieu) et Gd®*4£*4f36d (en bas).
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8.2 Effet de la température sur les moments d’ordre 0 a 2

En introduisant le facteur de Boltzmann dans la probabilité des niveaux dans une confi-
guration, la température modifie la forme des faisceaux de transition et les trois pre-
miers moments statistiques.

8.2.1 Exemples de faisceaux modifiés par la température

Comme nous "avons vu Chap. 3 et 6, la température finie altere la forme d’un faisceau
de transition détaillé. Le faisceau de transition du chrome 11 3d*4s — 3d%4s4 f, composé
de 10870 raies, est représenté Fig. 8.11 a différentes températures : 10 eV, 5eV, 2 eV, et
1 eV, et est comparé au faisceau SWAP, qui correspond a une température infinie. L'effet
de la température sur la forme du faisceau de transition est sensible lorsque la tempé-
rature est de 'ordre de quelques électron-volts, c. a d. de I'ordre de o = 2,341 eV.

Lorsque la température diminue, on constate trois effets :

e J’aile rouge (basse énergie) du faisceau de transition s’efface lorsque la tempéra-
ture diminue : les raies rouges partent des niveaux d’énergies les plus élevées,
vides a basse température ;

e la quasi-totalité du faisceau de transition tend a se concentrer du c6té bleu (haute
énergie) du faisceau ;

e J'aile bleue se renforce tres inégalement : des structures présentes - qui corres-
pondent aux zones d’excitation des niveaux les plus bas, mais peu significatives
dans le faisceau SWAP se renforcent et restent les seules présentes a tres basse
température.

La deuxiéme remarque est la seule qui ne soit pas vraie pour tous les faisceaux de
transition. Le décalage vers le bleu avec la baisse de la température est di au fait que
la partie rouge du faisceau de transition regroupe principalement des raies partant des
niveaux d’énergie élevée dans la configuration de départ, et arrivant sur des niveaux
d’énergie basse ou moyenne dans la configuration d’arrivée. De méme, les niveaux de
basse énergie d’ou partent la plupart des raies ont une probabilité qui augmente avec
la baisse de la température.

Lorsque les configurations sont plus simples, le faisceau de transition tend vers une
structure beaucoup plus piquée que le faisceau initial, avec plusieurs pics en opacité
qui correspondent a des raies partant du niveau fondamental. Plus la configuration est
simple, plus se retrouve cette tendance a former des pics, comme on peut le voir sur les
deux exemples Fig. 8.12.

A basse température, les trois premiers moments des faisceaux de transition varient
différemment. En général, I'intensité totale d'un faisceau de transition diminue avec la
température vers la limite en 0 qui dépend de l'intensité des raies partant du niveau
dont I'énergie est la plus basse. L’énergie moyenne de la configuration de départ dimi-
nuant, I’énergie moyenne du faisceau de transition ne peut qu’augmenter. Bien qu’elle
diminue lorsque la température tend vers 0, la variance en énergie du faisceau tend
vers une valeur positive ou nulle. L’exemple du fer X111 (3p3d)* Fig. 8.13 nous montre
des tendances dont certaines peuvent étre vérifiées par calcul.
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8.2.2 Effet de la température sur les probabilités des niveaux

La probabilité d"un niveau dans sa configuration s’écrit :

~B(Ey—Ec)
C (")/]) Z/{éD) Z (2]/ + 1) ei‘B(E“YlﬂiEC) )

¥y']eC

Les exponentielles sont les facteurs de Boltzmann, et sont les seuls facteurs a dépendre
de la température k;T = 1/ . La température est ici comparée a I'extension en énergie
des niveaux de la configuration, caractérisée par oc = ,/v¢c, olt vc est la variance de C
telle que définie a I'équation (8.12).

A haute température, ou kgT > vc, B — 0 et les probabilités des différents niveaux
tendent vers leurs valeurs SWAP :

(8.7)

. . 2] +1 2] +1

lim P (7)) = 1im PP (7)) = =

tyToaoo C (V) =P () Yo 2]+1  gc
rJeC

A trés basse température, ou kT < ve, Uy ~ (2] +1) e P(Ev—Ec) alors que Z/{((:D) ~

(2Jo+1)e P (Evo—Ec) , ot 7o est le niveau de plus basse énergie dans C. Alors la proba-
bilité de niveau yJ dans la configuration C suit un comportement asymptotique quand
kgT — 0 <= B — c0:

1 sivy] =7Jo

WEm) siq) £y (88)

P& (v]) ~ { (e

Si les limites sont bien établies, 1’évolution des probabilités des niveaux en fonction
de la température, en-dehors de celui de plus basse énergie et de celui de plus haute
énergie, est complexe et pas toujours monotone. Ce phénomene, peut se voir sur des
cas assez simples, comme celui du phosphore 11, dont la configuration fondamentale
est [Ar] 3s?3p? (oc = 0,884 eV) et une configuration excitée 3s23p3d (oc = 0,615 eV).

La diagonalisation du Hamiltonien faite par RCG nous donne la liste des niveaux
pour ces deux configurations. Dans chacun des graphes de Fig. 8.14, 3 régimes appa-
raissent clairement.

1. A haute température (8 — 0), la probabilité de chaque niveau tend vers sa va-
leur SWAP et en reste tres proche. On parle de régime SWAP. Un tel régime se
caractérise par

oc
oc=— <K 1.
poe kyT

La probabilité des niveaux dans la configuration est proportionnelle a 2] + 1.

2. A température modérée, avec kz T plus grand de moins d"un ordre de grandeur
que o¢, les niveaux de | égal se séparent, en proportion de la valeur de leur éner-
gie. C’est une forme de régime qu’on peut qualifier de linéaire.

3. Lorsque Boc > 1 de moins d"un ordre de grandeur (basse température kzT < o),
seuls les niveaux d’énergies les plus basses conservent une probabilité impor-
tante, les niveaux d’énergie élevée ayant disparu.
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4. Un dernier régime, correspondant a des températures trop faibles pour étre per-
tinentes dans des plasmas chauds, est celui dans lequel seul le niveau le plus bas
reste probable, la probabilité des autres niveaux devenant négligeable.

On retrouve la compétition entre dégénérescence et exponentielle telle qu’évoquée
Sec. 7.1.3. Notons cependant qu’en physique des plasmas chauds, on est tres souvent
dans les deux premiers régimes, rarement dans le troisiéme et jamais dans le dernier.
De plus, seules des espéces au plus une ou deux fois ionisées sont présentes dans des
plasmas de basse température (quelques eV), leur couplage LS sur les configurations
initiales est assez fort et les différents niveaux | d’un méme terme 25 + 1 ont des éner-
gies si proches qu’il est de fait impossible de les distinguer. Nous allons proposer une
correction a l'ordre 2 des fonctions de partition statistiques en utilisant les moments
UTA d’ordre 0 a 2.

8.3 Traitement a I'ordre 2 des effets de la température

Nous avons montré Sec. 6.1 qu’il y avait une incohérence dans le calcul des fonctions
de partition des configurations intiales de faiseaux détaillés, et nous avons détaillé les
conséquences des différents arbitrages envisageables. Nous allons étudier, a I'ordre 2,
'effet de la température sur les fonctions de partition et les probabilités des configura-
tions ainsi que les moments des faisceaux de transition.

8.3.1 Correction a I’ordre 2 des fonctions de partition et des probabilités

La fonction de partition d'un niveau d’énergie dans une configuration C s’écrit :

U = (2] +1) e FEu, (8.9)
Dans I'hypothese ot1 I’extension ¢~ des niveaux de la configuration C est petite par rap-
port a I’énergie moyenne du faisceau de transition hvc_,c/, le facteur de Boltzmann du
niveau 7] peut étre approché par développement de Taylor a I'ordre n de 1’exponen-
tielle autour de E :

e_ﬁEWI ~ e_ﬁEC [1 — :B (Eny] — Ec) + Zn: (_'B) (E’Y] — Ec>p] . (8.10)

A lordre 2, il reste

e PEr ~ o PEC [1 —B(Ey — Ec) + ﬁ; (Ey) — Ec)z] : (8.11)
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P : [Ne] 3s23p?

Niveau 2]J+1 Energie (eV)

P : [Ne] 3s23p3d

Niveau 2J+1 Energie (eV)

15, 1 2,50041

Py 1 -0,660221

3p, 3 -0,642119

3p, 5 -0,608147

D, 5 0,625381
—_— 137 R o -

< 2+ 3pz 3p3d
f:’ il 12+ E
& ol 11k B
e " 10— 54
J J

TABLE 8.3 — Niveaux des configurations 3s23p? (gauche) et 3s23p3d (droite) du phosphore ionisé

3p, 1 0,185606
3p 3 0,170232
D, 3 0,226397
1py 3 1,66772
3k, 5 -0,943279
D, 5 -0,797225
3p, 5 0,15089
D, 5 0,234456
3F, 7 -0,921458
3D 7 0,237928
1F; 7 1,89065
3F, 9 -0,894801

une fois. Le classement est fait par | puis énergie croissants.
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FIGURE 8.14 — Probabilités des termes spectroscopiques (gauche) et des niveaux (droite) en fonc-
tion de I'inverse de la température B pour la configuration P 11 3523p? (haut) et 3s23p3d (bas).
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En faisant la somme sur tous les niveaux de C, le terme d’ordre 1 s’annule par définition
de Ec et

u® =y < y 2l eﬁ<EwEC>)

yjec 8¢

2
oy |1 gy 2L (Ey —Eo)
C +B wze:c 2 5
~UYE [ F C]:u()[lqt(ﬁgcw, (8.12)

ou Up ®) = gc e PEc est la fonction de partition statistique définie Tab. 6.1 p. 106. La

fonction de partition corrigée Z/{é ) estle développement de Taylor al’ordre 2 de I’équation
(8.12) :

U — [HW] g ePEc [1+ p? ”C} _ (8.13)

La fonction de partition de 1’espece ionique s’écrit alors :
K) — Zua + ):ug@ (8.14a)

—2u~+2u [ 5(;@]. (8.14b)

Les probabilités statistiques corrigées a 1’ordre 2 P(QK) (C) peuvent alors étre expri-
mées en fonction des variances des configurations :

(K) B Z’c
K)o _ U S L
Py (C) = ke Py (C) —— 1+VQ (8.15)
Q

ou Vg est la variance moyenne des configurations dans l'ion Q :

Vo =

Ucoc (K)
9 =;PQ (C) ve. (8.16)

Les fonctions de partition et les probabilités corrigées a I'ordre 2 permettent d’appro-
cher la fonction de partition d"une configuration jamais détaillée en utilisant la variance
v a laquelle le formalisme UTA [62] nous donne accés. L'incohérence de Sec. 6.1 n’est
pas levée, mais fortement réduite par le calcul a I'ordre 2.

8.3.2 Réécriture de I'opacité corrigée

Nous venons d’examiner plus haut le calcul des fonctions de partition des configura-
tions a l'ordre 2, et les conséquences sur les probabilités des configurations. Mais une
autre composante de 'opacité est formée par les intensités de chaque raie. Mais celles-ci
sont modifiées, par la température, et pas qu’au travers des probabilités. L'opacité d"un
ion Q s’écrit a I’aide des coefficients d’Einstein de toutes les raies et configurations non
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résolues la composant :

N,
wg () =2 hv | Y (Po()Byjoyy = Po(7'])Byymg) h®y oy (V)
V=T
+ Y. (Po(C)Beoor — Po(C')Berosc) hPcycr (hv)
C—C’
+ Y (Po(C)Bz,ussp — Po(C')Bz, psa) hPz,asp(hv) | - (8.17a)
B,a—pB

avec Byj .y, Bcc et Bg o p les coefficients d’Einstein d’absorption respectifs et
B,y et Bcroc les coefficients d’Einstein d’émission stimulée respectifs, d"une raie,
un faisceau et un suprafaisceau. Nous nous limitons dans cette section a la comparaison
entre le traitement DLA et le traitement UTA des configurations et leurs conséquences
sur les coefficients d’Einstein.

Les quantités B((:IL)C, et CD(Cch, (hv) peuvent étre définies a partir de 1'égalité (8.18) :

=] (2 +1) PRI By gty @ sy ()
V=T

(2] + 1) e_ﬁEWBw_w/]/

- 2] +1 eﬁEW] v=ry
[ Y @y .

YI='T

(2] +1) e BEy
U=

Z]: (2] +1) e PEIB 1y Poy e (V)
>

X]: (2] +1) e_ﬁE”BﬂrHv’I’
¥

= U (kpT) BE), (keT) @2 (ko T, v, (8.18)

avec Z/léD), B(C]ch, et CIJ(Cch, (T, hv) identifiés équations (8.19) :

U (kBT) = Z} (2] +1) e PEu (8.19)
Y

Z (2] + 1) ei’BEwB,Y]‘),}/]/

(D) =T
BO)er (keT) = e (8.19b)
=7 (2 +1) PP By gy @y ()
(D) _ =T
o) (ksT) = o (8.19¢)
Bl
Les deux configurations s’écrivent :
C: (N nln' ¢ (8.20a)

' (M) et 1, (8.20b)
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ot w désigne la population initiale de 1’orbitale initiale n¢ et w’ la population initiale
de I'orbitale finale n'¢’. (1) regroupe les autres orbitales, dites spectatrices®. Si w' = 0,
alors le faisceau, de type (% — (“~1¢', est dit de valence. Si w = 1 et w' = 0, alors le
faisceau, de type £,°0 — £,°¢", est dit optique.

Dans l'équation (8.17), les termes en configuration utilisent des variables détermi-
nées par les formalismes statistiques, tels UTA, et les régles de somme [8] :

Ue =US) = gee PEe (8.21a)

B _ 5O _ 16 (w+1) (40 +2 —w')
O T PCoC T Bpe? (404 2) (407 +2)

(hV — I’ll/Cﬁcl) , (821C)

20.D3, (8.21b)

S)
e o =P =V
c=C =0 ]/léc)—k—wé,wL

avec V (hv —hvec) la fonction de Voigt de parametres gaussien

]/{gc) +w%;,ZUL

\/ yéc) + w? et lorentzien w; . L'expression de B(CSLC/ provient des regles de somme sur

les forces de raies [8] :

2] +1 4% 1
——Byjyy = Y. Sy (8.22a)
vy &€ 3he® gc /Sy

Arta (w+1) (40 +2—w')
© 3he?  (40+2) (40 +2)

20.D%,, (8.22b)

avec « constante de structure fine, Dy, l'intégrale dipolaire électrique et (. =
max (¢,¢'). Le lien évident entre les définitions statistique et détaillée se fait a haute
température, lorsque § — 0:

S _ (D) 1 (D)
U = lim ug (kBT) = limu” (p) (8.23a)
S . .
B o = Jim B (kBT) = %lgé B, (B). (8.23b)
B

A température finie, on peut comparer B(Cch, et B(CSLC, en prenant leur quotient :

D —
Bé—)>c’ _ & Loj oy Sqjyye PRV 820
S D . .
Bélc' Ué ) (kBT) ZwHW’ S’Y]—VY/]/

Le numérateur ne peut étre simplifié par des regles de somme. En revanche, la regle
de somme sur 'ensemble des raies partant d'un méme niveau, dite « J-file sum rule »,
s’applique car I’exponentielle ne dépend que de E,; :

1)¢
S Sypppe P = Dy Y (2 4+ 1) %+CW (Gl(e,z/))], (8.25)

YI=y'T 7]

2Ces concepts et notations auront été introduites au chapitre 3, cette définition complexe est donc tem-
poraire.
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ott Cyy (GH(£, ")) est le coefficient angulaire de l'intégrale de Slater G!(¢, ¢') dans le
développement en intégrales radiales de E, ;. Le rapport (8.24) se réécrit :

(D) /
B , 40" +2 40 +2 Z _
(CsTC T A2 < ) $ce ﬁEw)' 820

Le terme dépendant de la température, multiple de C,;, requiert que la configuration
C dépende de G'(¢, ('), sinon C,; = 0 pour tout 7]. Si C,; = 0 pour tout niveau
7], alors le rapport (8.24) est toujours égal a 1. Par conséquent, le formalisme statis-
tique donne des taux de transition exacts pour des faisceaux de transition des types
(A)C L0 — (A)C o1 et (A)C g2 — (L)@ 44100+ Dans le cas plus général, on
peut démontrer que

S
0<B®_, <BY .. (8.27)
B((:D_zc, peut étre exprimé dans le formalisme des moyennes :
—PEy
o )y
BC—>C’ = <e_ﬁEw>“r] (8.28)
ou
2]+ 1) e PEw
<e*55w>w = Ly (2 +1) (8.29a)
’ /S / /e_‘BEW
(e PEVY oy = Loy Sv =) . (8.29b)

L=y Sal=' 1

8.3.3 Meéthode des distributions

[’approximation de la moyenne (e~PE) ¢,, par un développement de Taylor a l’ordre 2
de I'exponentielle est assez précise pour les fonctions de partition, elle 1’est en revanche
beaucoup moins pour les intensités des raies des faisceaux de Moszkowski [99].

L'idée est de transformer la somme sur les e PEv pondérés par les w,; (ex. g,
Yy J—'J' So7) en intégrale sur I'énergie des niveaux E avec une pondération donnée par
une distribution continue a choisir, appelée D, :

w. e PEY +o0
<e*55w> _ Loy T ~ / Dy (E) e PEAE. (8.30)
w Z'Y] Wy —0

Dy, doit étre normalisée de maniére a ce que
—+o0
/ Dy(E)dE = Y w,. (8.31)
I 7]

L’équation (8.30) peut étre vue comme une transformée de Laplace de Dy,.
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Un développement en séries de Taylor a ’ordre ny arbitraire des facteurs exponen-
tiels en BE fournit des contraintes pour la recherche et I’ajustement de la distribution :

Y. rw~g E! +o0
(En) == / Do(E)E"dE, 0<n < ny. (8.32)
Y/ w 27] Wy —o0

Un exemple de distribution D, parmi d’autres [99] est la distribution gaussienne dont
la variance v, s’exprime tres simplement dans le formalisme des moyennes :

2
DuE) = o exp (—(E‘f’”) o0 = (B~ (E),)) . 639)

Evaluée dans 1'équation (8.30), D,, gaussienne donne 1’approximation :
<e—,3£7]> ~ ¢~ BEy)wtBou/2 (8.34)
w

Si w,; = g, = 2] +1, alors on obtient une approximation de la fonction de partition,
et v, = vc = 0¢ variance de la configuration déja utilisée. Si w,; = ¥, ] STy T
alors les moments obtenus sont ceux de la zone réceptive, et vy, = v-.

Nous avions calculé Sec. 6.1 la fonction de partition et la probabilité de la configu-
ration en faisant un développement a 1’ordre 2 de 1’exponentielle. On peut également
obtenir I’énergie moyenne et la dispersion de la configuration. La fonction de partition

U((:D) peut se développer selon Taylor & un ordre n, supérieur a 2 et étre exprimée a
I'aide des moments de la configuration :

UL (kyT) ~ <1+2 "ﬁn” 2 ) (8.35)
~ YP 1+52;w+ﬁ(—1)”W] (8.36)
n=3 :

A Tordre 2, on peut déja obtenir des valeurs approchées pour les trois premiers mo-
ments statistiques des configurations :

Ec(kgT) =~ Ec(@)—m (8.37)
20 0 202 00
vc(kgT) =~ vc(o0) (1—[3 C((zjéi;(io)gz( ))>, (8.38)

ou Ec(oo) = EC et Uc(oo) = 0c.

Si les moments statistiques de la configuration dépendent de la température inverse
al’ordre 2, les moments statistiques sur les taux de transition sur les faisceaux de Mosz-
kowski en dépendent a I'ordre 1, car

3D (T
Bese(sT) e P, (8.39)
50
C—C’
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ot 8 = (Eyj)qj—y7 — (Eyj)qj. Déterminer le coefficient d’Einstein B(CD_)>C, (kgT) pour

kgT < 1 nécessite de connaitre le taux pour une température nulle, c.-a-d. p — oco. Le
passage a la limite dans (8.26) nous donne :

(D)

Bc_>cl<0) o CO (4€ + 2) 46/ + 2
B0, 2wy \wwrz—w)- (8.40)
gl

ot Cy est le coefficient de l'intégrale G (¢¢') dans l’énergie du niveau fondamental de
C. Le probleme est qu'il n’existe pas d’expression analytique pour ce coefficient, car
le niveau fondamental est a priori inconnu, ou du moins nécessite de diagonaliser le
Hamiltonien. On peut cependant approcher le taux de transition de la configuration a
I'ordre 2 en B, par le développement de Taylor :

D
L) (20878 o
S) - 2.2 |7 :
BY 2+ pPog

ou en modélisant la distribution des niveaux par une gaussienne :

D
LH)C, (kT) ~ ¢ P eg (wi—02), (8.42)
B
C=C
Le facteur de droite est une exponentielle d"une quantité positive divergente quand la
température tend vers 0.

Le taux de transition obtenu par développement de Taylor tend vers 0 aux petites
températures. Celui obtenu par distribution gaussienne des niveaux peut diverger en
0 si we > oc. On voit Fig. 8.13 que le développement de Taylor a I'ordre 2 est inca-
pable de prendre en compte le fait que les taux de transition ne tendent pas tous vers
0 lorsque la température devient tres faible. D’autre part, la méthode des distributions
diverge lorsque la température devient trés faible, mais approche les taux de transition
au moins aussi précisément que le développement de Taylor a I'ordre 2 lorsque v est
proche de l'unité.



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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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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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.



190 9. INTERPRETATION D’EXPERIENCES

0.8

e
N

Transmission

N
~
[

Expérience
02 — SCORCG 37 eV |
U --- SCO37eV
--- SCORCG* 39 eV
— SCO* 39 eV

1500 1520 1540 1560
Energie (eV)

FIGURE 9.11 — Spectres en transmission de ’aluminium, avec 'expérience de Davidson, un cal-
cul SCO et un calcul hybride a 37 eV et 1072 mg/cm?, avec une masse surfacique de 54 pg/cm?.
Les légendes avec astérisque indiquent des calculs sans prise en compte des effets de densité
(interaction avec les électrons libres, cf Sec. 6.3.2).

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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FIGURE 9.15 — Comparaison du spectre expérimental avec un calcul SCO ion par ion recombiné
avec une distribution ionique légérement modifiée.
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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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CHAMP DE RAYONNEMENT

L'objectif de cette annexe est de définir les concepts liés a la distribution et a la propa-
gation du rayonnement dans les plasmas, ainsi qu’aux conventions utilisables dans la
définition des coefficients d’Einstein.

Il existe dans tout plasma un rayonnement constitué de photons qui, chacun, sont
caractérisés par :

e une longueur d’onde A, fréquence v = {, pulsation w = 27tv ou énergie écrite hv
ou hiw et exprimée en eV ; h est la constante de Planck et 71 la constante de Planck
réduite;

e une direction u, vecteur unitaire; I'ensemble des directions constitue la sphére-
unité Sp(1), dont une partie est un angle solide ;

e une polarisation v.

Dans la these, nous choisissons d’exprimer 1’énergie spectrale en fonction de hv. Le
rayonnement en tout point de 1'espace r et a tout temps t est donc caractérisé par les
parametres suivants :

e la direction de propagation u (vecteur unitaire), direction dans laquelle ce rayonne-
ment se propage;

e ’énergie des photons hv;
e la polarisation du rayonnement.

Dans les plasmas que nous étudions, le rayonnement n’est pas supposé polarisé, ou
plutot toutes les directions de polarisation sont également représentées. La fonction de
distribution de photons f(r, t;u, hv) est alors fonction de la position, de I'instant, de la
direction u et de I'énergie spectrale hv. Le nombre de photons d s’exprime alors avec
les quantités infinitésimales que sont ’angle solide d*(), la plage en énergie de photon
ou gamme spectrale (hv, hv + dhv) et le volume d’r :

dN = fo(x, t;u, hv) dhv d2Q dPr. (A1)
Le produit de f, par 1'énergie des photons donne la distribution en énergie radiative
Uy :

uy(r, ;u,hv) = hvf(r, t;u, hv). (A.2)
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De cette distribution en énergie radiative peut étre déduite, par somme sur toutes les
directions, la densité d'énergie radiative U, :

U,(r, t;hv) = 417'(/8 " uy(r, t;u, hv) dQ. (A.3)
O

La quantité d’énergie radiative dans la gamme spectrale (hv, hv 4+ dhv) qui se pro-
page dans I'angle solide d?Q) autour de la direction u a travers une petite surface dS
perpendiculaire a u peut s’écrire

dE = I,(r, t;u, hv) dhv d2Q dS. (A4)

I,(x, t;u, hv) est Vintensité radiative spectrale au point r, a I'instant ¢ et a la fréquence v
dans la direction u. Chaque photon progressant a la vitesse de la lumiére c, on a une
relation entre l'intensité spectrale et la distribution de photons :

L,(r, t;u,hv) = cuy(r, t;u, h). (A.5)
En faisant la moyenne sur toutes les directions u, on obtient l'intensité moyenne :

1

. —_ . 2
Jole, i) = /S Ly Bl pu ) 0. (A.6)

L’intensité radiative et la densité d’énergie spectrales peuvent étre reliées par la formule
suivante :

' 47
/So(l) I,(r, t;u, hv) d°Q = . J» = cU,. (A7)

Reste le flux radiatif spectral F,(r,t;u, hv). Soit dF, le flux d’énergie radiative par
unité de fréquence traversant I’élément de surface dS en faisant un angle 6 par rapport
alanormaleadsS:

dF, = I, cos 8 d>Q), (A.8)

le flux radiatif spectral s’obtient par intégration sur toutes les directions :
F/(r,t;hv) = / I,(r,t;u, hv) cosf dz0. (A.9)

Une synthese des définitions des grandeurs de rayonnement se trouve Tab. A.1. Les
unités des différentes grandeurs sont indiquées. L'énergie radiative est en erg mais
I'énergie spectrale est en eV. Les intensité, densité d’énergie et flux totaux sont obte-
nus par intégration des quantités spectrales sur les fréquences hv :

= / I, dv (A.10a)
u— / U, dv (A.10b)

F— / F, dv. (A.100)
v
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Grandeur Notation Unité

Distribution des photons f(r,t;u,hv)  cm™3/eV/sr
Distribution en énergie radiative  u,(r,t;u,hv) eV/ cm3/eV /sr
Densité d’énergie radiative Uy (r, t; hv) eV/cm3/eV
Intensité radiative L(r,t;u,hv)  eV/cm?/s/eV/sr
Intensité moyenne Ju(x, t; hl/) erg/ cm?/s/eV
Flux radiatif F,(r,t;u,hv) eV/cm?/s/eV/sr

TABLE A.1 - Grandeurs caractérisant le champ de rayonnement. La fréquence, le nombre d’onde
et quelquefois la pulsation ou la longueur d’onde remplacent 1'énergie spectrale.
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TRAITEMENT DES
ELARGISSEMENTS

Cette annexe présente en détail le traitement des élargissements par SCORCG ainsi que
le calcul des profils de raies. Nous envisageons une approximation du profil de Voigt
par une distribution de Pearson VII.

B.1 Bréve physique des élargissements

Dans un plasma chaud, quatre types de phénoménes physiques contribuent a 1’élargis-
sement des raies.

Le premier est la largeur naturelle, due au temps de vie des états excités. Notée w,,,
c’est une largeur lorentzienne. Son expression pour une transition yJ — '] est la
demi-somme de tous les coefficients d’Einstein d’émission spontanée depuis y] et ']’

[7] :
h
Wn =5 Y. Ayomt Y Aypow|- (B.1)

m<y] m'<y'J’
Dans les plasmas chauds, cette largeur est insignifiante, plusieurs ordres de grandeurs
au-dessous de toutes les autres.

Le deuxieme processus est 1'effet Doppler engendré par les vitesses thermiques des
électrons, dont la distribution a I’E. T. L. dans un plasma modérément dense est une
maxwellienne. Noté wy, c’est un élargissement gaussien. Son expression a I'E. T. L. pour
une raie d’énergie hvy est assez simple :

[ 2k, T
wg = hVO miliz (BZ)

Cette expression reste vraie tant que les électrons ne sont pas relativistes, ce qui n’arrive
pas dans le domaine d’étude.

Les autres processus sont dus aux collisions atomiques. La théorie des collisions
atomiques est extrémement complexe, et deux cas simples peuvent étre envisagés, en
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remarquant qu’a température équivalente, les électrons sont beaucoup plus rapides que
les ions, car beaucoup plus légers.

1. Le cas ou les collisions sont beaucoup plus rapides que le temps de vie des ni-
veaux excités. Ces processus sont causés par I'impact des électrons libres, aussi
on parle d’élargissement électronique collisionnel.

2. Le cas ot les collisions sont beaucoup plus lentes que le temps de vie des niveaux
excités. Ces processus sont causés par les ions voisins au déplacement lent, et on
parle d’élargissement quasi-statique ou élargissement Stark.

Il est cependant possible d’aboutir a des formules exploitables par une descrip-
tion semi-classique des collisions élastiques, simplifiée a l'interaction entre ’atome et
la particule perturbante supposée avoir une trajectoire droite [7]. Ainsi, la largeur due
aux impacts électroniques est lorentzienne, et notée w,. Ce raisonnement permet aussi
d’établir que les impacts électroniques décalent légerement 1’énergie moyenne de la
raie, mais nous n’en tiendrons pas compte dans la these. En premiere approximation,
la largeur d’impact électronique a une propriété intéressante :

e

kT

ZUCO<

(B.3)

En réalité, I'obtention de largeurs réalistes nécessite la prise en compte des contribu-
tions multipolaires, I'effet d’écran de 1’environnement plasma et les collisions inélas-
tiques, dominantes dans les plasmas chauds a I’E. T. L. o1 les probabilités des especes
sont principalement maintenues par l'ionisation et ’excitation par impact électronique.
Ces phénomenes rendent complexe le calcul des largeurs collisionnelles.

Le profil Stark n’est en toute rigueur ni gaussien ni lorentzien. Le raisonnement
semi-classique permet de déduire une expression des profils Stark qui reste tres ap-
proximative et nécessite des corrections importantes, pour prendre en compte le fait
que les trajectoires ne sont pas rectilignes, I’écrantage de Debye causé par les parti-
cules autour et I'effet des électrons lents. Cependant, aux conditions auxquelles nous
travaillons, un calcul exact d"un profil Stark n’est pas pertinent, car les élargissements
thermique ou collisionnel sont du méme ordre ou plus importants. C’est pour ces rai-
sons qu'un profil Stark gaussien n’est pas forcément inapproprié dans un calcul en
ligne.

La détermination exacte des profils Stark et des largeurs collisionnelles est un sujet
toujours d’actualité. Des outils comme le code PPP [84, 85] sont capables de calculer
des profils Stark exacts, mais au prix d'une complexité peu compatible avec du calcul
d’opacités. C’est pourquoi, pour le calcul de 1’élargissement Stark, les formules rapides
et approximatives sont toujours utilisées pour le calcul d’opacités en ligne, basées par
exemple sur une approximation dipolaire des interactions avec les ions voisins [43, 75].
Dans cette approche, I'élargissement Stark w; se décompose par rapport aux états initial
et final :

w? = wiz,z- + w%f, (B.4)

et chaque composante est une somme de largeurs :

Wis = Wigp+1+ Wige,—1, S=1,f, (B.5)
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ol /; est le nombre quantique secondaire de 1’orbitale associée a s et

Agg p+1 | 1 2

_ s 2

Wi s = M= 4 2 (g g 00) +4VE L, (B.6)
avec Agg .11 = |€n 1, — €n,r,+1| la différence d’énergie entre 'état s et les états avec

lesquels il interagit, et V;_, 11 un potentiel perturbateur donné par [75] :

(Z*)? 3 ., (- +1

e~ aTER

V, = =D L
LAs T TR I3 (200 +1)

(B.7)

On retrouve dans ce potentiel l'intégrale dipolaire électrique Dy , 41 entre les
deux orbitales concernées par l'interaction et I' la constante de couplage ionique.
¢. =min(¢,£ £1), R est le rayon ionique moyen R; augmenté du rayon du cceur de
I'atome (rayon moyen de la couche partiellement remplie), et g7r est le vecteur d’onde
de Thomas-Fermi [7].

L'élergissement causé par les collisions inélastiques peut étre approché par la for-
mule de Dimitrijevi¢ et Konjevi¢ [74, 113, 114], dont une version simple et numérique
adaptée Réf. [15] nous donne la formule :

3 2

Se{lf}

Le calcul d’élargissements précis n’est pas primordial en calcul d’opacité et sert sur-
tout aux diagnostics de spectres expérimentaux [56, 102]. Cependant, des profils Stark
non gaussiens peuvent avoir un impact significatif si les autres élargissements ne do-
minent pas le Stark. Nous avons constaté a l'usage de SCO et SCORCG que l’élargisse-
ment Stark est rarement dominant. Le calcul du profil des raies a un effet déterminant
sur la moyenne de Rosseland de plasmas dont la densité est inférieure ou de I'ordre de
1073 g/cm’.

B.2 Approximation du profil de Voigt

Le profil de Voigt, dont le calcul est fastidieux et sujet a caution loin de l'énergie
moyenne de la transition (|hv — hvx_, x/| > HWHM), peut étre approché par des fonc-
tions au calcul plus direct.

B.2.1 HWHM d’un profil de Voigt

Ces quantités ne sont pas toutes calculables analytiquement pour le profil de Voigt. Par
exemple, la largeur a mi-hauteur d’un profil de Voigt ne peut étre calculée exactement.
Néanmoins, une formule analytique donne la mi-largeur a mi-hauteur Wy a 2 % pres
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[115] en fonction des largeurs définies Tab. 3.1 p. 58 :

Wy o~ (1—\/@ we +1/2In 2w} + Kl (B.9a)
Wy =~ (1—\/E) W + /W2 + K W3 (B.9b)
Wy, ~ 0,5346 W, + \/ 0,2166 W2 + W2 (B.9¢)
Wy ~0,5346 w, + \/0,2166 w? +1,3863 W, (B.9d)
ou »
In2
k= M2/ G o166, (B.10)
V10
Les valeurs numériques proviennent de [115].
Soit Wy
k = B.11
— (B.11)
le parametre de forme du profil de Voigt. La valeur en 0 de la fonction de Voigt est
Vi(0) = ! e erfe(k) (B.12)
‘ V21t wg ’ .
ou erfc est la fonction d’erreur complémentaire :
erfc(x) = 2 /+OO e dt (B.13)
Vs ' '
Comme le profil est normalisé, la largeur intégrale est égale a I'inverse de la valeur en
0:
V2rwge ¥
Py=""F— (B.14)
erfc(k)

Le facteur de forme de la distribution de Voigt s’écrit en fonction des parametres gaus-
sien et lorentzien :

Py(k) = py(k) = \/zwv ekZerfc(k), (B.15)

wg
avec %’ qui peut étre exprimée en fonction de k :
W
w—V:\@[\/ln2+Kk2+ (1—\/E> k]. (B.16)
g

On peut remarquer qu’il est tout a fait possible, en utilisant les équations (B.11) et (B.16),
de paramétrer la fonction de Voigt avec la HWHM W, et le parametre de profil k.

B.2.2 Utilisation de la distribution de Pearson vii

Produit de convolution d'une gaussienne et d’une lorentzienne, le profil de Voigt n’a
pas d’expression analytique réelle. Sous forme intégrale, la fonction de Voigt, dépen-
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dant des parametres gaussien ¢ et lorentzien 7y, s’écrit :

2
e 272

mﬁ/oovth—t)

Cependant, il existe une expression analytique a ’aide de la fonction d’erreur complexe
de Fadeeva:

Vo (x) = Lo % Ge(x) =

dt. (B.17)

. . 2
erfc (122 exp ()
Vor(x) = R <"ﬂ) < 2 ) . (B.18)
oV 271

Malgré cette formule analytique, le calcul numérique d’un profil de Voigt, intégrale im-
propre, reste complexe, méme si l’algorithme de Ribicky permet d’atteindre une pré-
cision remarquable de 'ordre de 10~%. De plus, calculer des profils de Voigt exacts est
cotiteux et inutile, compte tenu du traitement déja tres approximatif des profils de raies
dans les outils de calcul d’opacité en ligne.

Dans ce cas, l'utilisation de fonctions paramétrées aux propriétés similaires a la
fonction de Voigt, mais a 1'expression analytique, permet de gagner en rapidité sans
perdre une précision significative. De telles fonctions doivent notamment, aux limites
du parametre, tendre vers une gaussienne ou une lorentzienne. Deux familles de fonc-
tions sont particulierement intéressantes [50] :

1. La fonction pseudo-Voigt, qui est un barycentre entre la gaussienne et la lorent-
zienne. Tres facile a calculer, cette fonction approche bien le profil de Voigt quand
I’élargissement lorentzien est faible.

2. La fonction de Pearson VII, qui recoupe le cas symétrique de la distribution de
Pearson IV que nous envisageons Chap. 8. Moins facile a calculer, cette fonction
présente d’autres intéréts, méme par rapport a un profil de Voigt exact. La Pearson
VII est trés proche de la fonction de Voigt lorsque l'élargissement gaussien est
faible.

L’expression analytique de la distribution de Pearson VII normalisée s’écrit

21\ /3 i~ 1T ()
rep—1)mw [(2V0-1) (2)*+1]"

Py (x) = (B.19)

Elle est définie sur toute la droite des réels. w est la mi-largeur a mi-hauteur et y le
parametre. Si w = 1, alors la Pearson VII est une lorentzienne; si w — oo, alors la
Pearson VII tend vers une gaussienne, car 2!/# — 1 ~ 1“72 quand p devient grand. La
valeur de la distribution de Pearson VII en 0 est calculable simplement :

-1), /o1/n 1 I‘(y)Z
r2u—1)nw '

Py (0) = (B.20)

Le facteur de forme est un indicateur du comportement dans les ailes. Le facteur de
forme de la Pearson VII vaut

22pu—1

op(p) = AT2p—1) 2VKT (u)? — 1. (B.21)
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Profil Gaussien Lorentzien
k 0 — +o0

4 400 — 1

¢ 2% — 3

TABLE B.1 - Variations de k, y et ¢ entre le profil gaussien et le profil lorentzien.

Le comportement a l'infini de la distribution de Pearson VII varie entre celui d'une

X

2
gaussienne, ene (w/ m) , et celui d"une lorentzienne. Pour tout y, 1’équivalent a 1'infini
de la fonction de Pearson VII est :

o 22 (}I_l)mr(y)Z <£> —2u
S Teu-1)rw (V¢ 1) \w/ 7

Py (x) (B.22)

alors que la fonction de Voigt conserve un équivalent en ()2,

Pour faire correspondre distributions de Voigt et de Pearson V11, plusieurs caracté-
ristiques de chacune d’elles peuvent étre prises en compte pour établir une équivalence
dans les profils. Les expérimentateurs [50] choisissent deux grandeurs mesurables ex-
périmentalement, et pertinentes pour tout calcul de profil de raie : le maximum sur
lequel le profil, symétrique, est centré, et la largeur a mi-hauteur. Mais, avec des distri-
butions centrées au méme point, on a : V(W(O), o et y pour la distribution de Voigt, et
Py, (0), w et u pour la distribution de Pearson VII. Il reste donc un troisiéme parametre
libre a fixer, et le facteur de forme est un trés bon candidat car il caractérise la forme du
profil de maniere intrinseque.

Une distribution de Voigt et de Pearson VII sont définies comme correspondantes si,
et seulement si, leurs maxima, leurs HWHM et leurs facteurs de forme sont égaux. Ces
deux égalités sont utilisées pour définir le paramétrage des distributions, donc I’égalité
sur les facteurs de forme nous donne ¢p(y) = ¢y (k), qui est une équation transcen-
dante. Vu les variations Tab. B.1, chaque facteur de forme est une fonction monotone
du parametre k, autrement dit la correspondance k <+ u est unique.

La résolution de cette équation est possible par tabulation et interpolation comme
proposé Réf. [116], pour des valeurs de k comprises entre 0,1 et 3,9. La distribution de
Pearson VII approche particuliéerement bien celle de Voigt lorsque 1’élargissement lo-
rentzien est dominant (cas en bas de Fig. B.1, k > 1). L'approximation est cependant un
peu moins bonne lorsque k est faible, mais redevient parfaite lorsque 1’élargissement
gaussien est tres dominant (k < 1). Cependant, cette interpolation a une lacune : elle
n’explique pas comment traiter correctement le cas ott k — 0 et k — co. Cette interpola-
tion peut étre faite par développement limité ou asymptotique a 'ordre 1 de ¢p et ¢y,
aux bornes de leur domaine de validité. Le développement limité a 1’ordre 1 de ¢pp en 1
est:

po) = 2 (1412 (1~ 1)), (B.23)

et le développement asymptotique a I'ordre 1 en +co est :

In2 3-2In2
¢P(#)’:2\/1<1—8yn > (B.24)
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FIGURE B.1 — Comparaison de fonctions de Voigt (rouge) et Pearson VII (bleu) correspondantes,
pour, dans le sens de lecture habituel, k = 0, 2 (semi-logarithmique), k = 0,4 (linéaire), k = 1,5
(linéaire) et k = 2 (semi-logarithmique).

Pour ¢y (wg, k), le développement asymptotique a I'ordre 2 lorsque k — oo s’écrit

In2
2 vk L
p(k) =~ — | 1+ ﬁz,{z (B.25)

tandis que le développement limité a ’ordre 1 en k — 0 s’écrit :

<pv(k):2\/h‘7f+\/2g(1—\/i—2h:>. (B.26)

En réinjectant ces développements limités et asymptotiques dans 1'équation ¢p(p) =
¢y (k), on obtient des développements asymptotiques de y en fonction de k, car y =
¢p' o py(k) en 0 (gaussienne) et a l'infini (lorentzienne). Lorsque le profil est quasiment
gaussien, on a

In2 2In2 -3

— 41 ~
1= p' o gy(k) = Y e (B27)
tandis que, pour un profil quasiment lorentzien :
In2 _
p=1+ sznw (B.28)
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Ces deux développements asymptotiques confirment que la distribution de Pearson
VII est particulierement bien adaptée pour la modélisation des profils a dominante lo-
rentzienne. Néanmoins, la grosse différence entre profil de Voigt et Pearson VII est le
comportement a 'infini, pour lesquels les deux distributions ne sont pas équivalentes.
Or le profil de Voigt n’est une bonne modélisation du profil de raie qu’a une distance
spectrale de l'ordre de quelques HWHM de l'énergie moyenne. Plus loin, il existe des
énergies spectrales a partir desquelles les ailes du profil sont « coupées » par des fonc-
tions qui tendent bien plus vite vers 0 en co [100]. L'effet de la modélisation des ailes des
profils de raies sur I'opacité spectrale et les opacités moyennes est tres important [100].
Finalement, ces phénomenes de coupures de profils de raies sont mieux reproduits par
la distribution de Pearson VII qui, loin de 1’énergie moyenne de la raie, tend plus vite
vers 0.



PRECIS DE STATISTIQUE A
L'ORDRE 4

C.1 Moments statistiques

La notion de moment statistique est définie ici pour des distributions discretes, comme
les raies d’un faisceau de transition, et pour des distributions continues, comme celles
utilisées pour la modélisation des faisceaux de transition.

C.1.1 Geénéralités

Soit une distribution statistique D sur la variable réelle x. D est en général une distri-
bution continue, et sa densité de probabilité' est notée D(x). D peut étre une distribution
discrete, elle est notée sous la forme (x,,, Dy, ), olt m est un entier. Le premier cas re-
groupe, entre autres, les distributions statistiques utilisées pour le calcul des faisceaux
de transition UTA. Le second cas correspond a la distribution des raies d'un faisceau de
transition, la force et la position de chaque raie étant connue. Une distribution discrete
peut se réécrire comme une combinaison linéaire, ou série si la distribution n’est pas
finie, de pics de Dirac en xy, : 0y, = 5(x — x) :

(*m, D) =) _ Dby, (C.1)

de sorte que toute distribution discrete peut étre traitée comme une distribution sur R,
a l'instar des distributions continues. Pour toute fonction f définie sur 1’ensemble des
valeurs que peut prendre x, on définit? le test de D par f équation (C.2):

Zf (xm)Dy,  si D est discrete

/ fP=4 (C2)
/ f(x)D(x)dx si D est continue

'PDF dans la littérature anglophone
2A condition que les éventuelles intégrales impropres ou sommes infinies convergent.
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On appelle somme a I'ordre n de D le test de x — x" sur D :

Y xp Dy siD estdiscrete
m
(o]

Z.(D) = /x”D(x)dx = / (C.3)

—o0

x"D(x)dx si D est continue

La somme de D a l'ordre 0, notée y et tres souvent appelée moment d’ordre 0, nombre
total, force totale ou intensité totale dans la these, est le test de D par la fonction unité :

o = Zo(D) = / D(x)dx = Y Dy (C.4)

La moyenne en x de D, notée i, et aussi appelée moment d’ordre 1, est donnée équation
(C5):

(D) = ;;Eg; = ylo/xD(x)dx S Y X D (C5)

C’estle quotient du test de D par la fonction identité. Une autre notation de la moyenne,
utilisée Sec. 8.2, s’écrit
(x)p = (D) (C.6)

Le calcul des moments suivants bruts, a la maniere de y1, ne présente que peu d’intérét

pour les ordres supérieurs. Mais le calcul des moments centrés permet de s’affranchir

des moments d’ordre 0 et 1. Le moment centré d’ordre n pt,(f) s’écrit comme le test de D

par le polynéme (x — p1)" équation (C.7) :

) = ;{)/(x = )" D(x)dx = (s = )" D ()

ou, en formalisme des moyennes,
) = {(x = (x)p)")p. (C8)

La variance est le moment centré d’ordre 2 de D :

o(D) = 1l = ((x — (x)p)*)p = (:%)p — (1)} (C9)

o(D) = \/ 1l (D). (C.10)

Homogene a x, o est un bon indicateur de la dispersion d"une distribution.

Quand les moments d’ordre 0 a 2 sont connus, la distribution qui est caractérisée
uniquement par ces trois moments est la distribution gaussienne, dont la densité de
probabilité suit une loi normale :

(x—p1)? O
Dx)= 0 ¢t = _H0 (C.11)
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C.1.2 Moments d’ordre supérieur a 2 ; asymétrie et kurtosis

Ces trois premiers moments et leurs valeurs dérivées sont utilisées a partir de Chap. 4.
Utilisés en physique atomique, ils ne nous indiquent que trois grandeurs : 'intensité,
la position et la dispersion. La modélisation des faisceaux de transition ou des confi-
gurations obtenue est tres réductrice, et dans bien des cas peu satisfaisante. Les deux
ordres suivants, 3 et 4, permettent de caractériser deux propriétés intuitives d'un fais-
ceau : son asymétrie et sa forme piquée, ou kurtosis. Pour n > 2, le moment centré et

()

réduit d’ordre 1, a;,”, est défini équation (C.12) :

' "2 Moo '
2

En physique, les moments réduits sont sans unité, et caractérisent la forme de la distri-
bution statistique.

Deux sont particulierement pertinents : 1’ordre 3 et I'ordre 4, car ils quantifient des
notions intuitives :

1. a3, moment d’ordre 3, est appelé biais ou asymétrie. Une distribution asymétrique
pour laquelle a3 # 0 a un coté en x ol se trouve le maximum de la densité de
probabilité et oti, en s’éloignant de (x), la densité décroit trés rapidement. Ce coté
est appelé téte de la distribution. L’autre coté, ot la décroissance de la densité de
probabilité est plus lente en s’éloignant de x, est appelé queue de la distribution
asymétrique. La variable dérivée B3 = a3 est trés fréquemment utilisée.

2. a4, moment d’ordre 4, est appelé kurtosis. Il rend compte de la répartition de la
distribution entre le centre et les ailes. Le kurtosis de la gaussienne vaut 3. Les
autres distributions recoivent le qualificatif de :

o leptokurtique si le kurtosis est supérieur a 3; la distribution a une allure tres
piquée au centre avec des ailes importantes ;

o mésokurtique si le kurtosis est égal a 3, comme c’est le cas pour la distribution
gaussienne;

o platykurtique si le kurtosis est inférieur a 3 ; la distribution a une allure plate
au voisinage de la moyenne, en revanche les ailes sont trés réduites.

On utilise couramment le kurtosis réduit f4 = a4 — 3, car il est nul pour une
distribution normale.

L'asymétrie et le kurtosis de toute distribution statistique positive sont reliés par
une inégalité :

wg > B3+1>a3+1, (C.13)

avec égalité si, et seulement si, la distribution est sur deux valeurs de x. « Visuelle-

ment », I'asymétrie d"une distribution statistique est assez mal rendue par la variable
a3, et pour en rendre compte, la quantité

B3 a3
= = C.14
3 ag—1 ayg—17 ( )

appelée asymétrie visuelle, est préférable. L’asymétrie visuelle varie de 0 a 1.
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C.2 Distributions statistiques paramétrées a I’ordre 4

Les moments d’ordre 3 et 4 sont pris en compte par différentes distributions non-
gaussiennes. On suppose désormais que la distribution a pour trois premiers moments :

o up=1;
) ;141:0
. yéc):(rzl.

On peut se ramener a ce jeu de valeurs par le changement de variables :

X — M
(o4

XH— U=

D 2 (C.15)
Koo

De nombreuses distributions prennent en compte partiellement les moments d’ordre 3
et4.

C.2.1 Gram-Charlier a I'ordre 3 et 4

A notre connaissance, la distribution de Gram-Charlier de type A a été la premiere utili-
sée dans la modélisation des faisceaux de transition a ’ordre 4 [86, 117]. Son expression
par rapport aux moments est de loin la plus simple : il s’agit du produit de la fonction
gaussienne par un polynome de Hermite :

1 . L
GCy(u) = e 21+ Y cxHeg(u) |, C.16
n< ) \/ﬁ ( ](;2 k k( ) ( )
ou v ‘
(=1
_y C.17
K jzozfj!(k—zj)! (C17)
et Hey (1) est le polyndme de Hermite d’ordre k (forme probabiliste).
dk
Hey (1) = (1) ¥ /2 Fp: e V2 (C.18)

Deux ordres sont tres utilisés en physique atomique. La formule de Gram-Charlier a
'ordre 3 peut construire des distributions asymétriques qui modélisent mieux la répar-
tition en énergie des niveaux d"une configuration [8] :

GCs (1) = \/1271 /2 <1 - % <u - f)) . (C.19)

La formule de Gram-Charlier a I'ordre 4 pair est utilisée dans équation (7.8) Sec. 7.1
pour modéliser la distribution des P(M) [86]. Comme la distribution est paire, les mo-
ments d’ordre 1 et 3 sont nuls. Pain et coll. [117] ajoutent les termes impairs dans la
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formule de Gram-Charlier, ce qui donne la formule prenant en compte a la fois 1’asy-
métrie et le kurtosis :

1 3 —
GCy(u) = Eﬂ”z [1 - % (u - 1’;) + "‘424 5 (3 — 6u* + u4>] . (C.20)

Bien que modélisant par une formule simple des distributions avec les moments
d’ordre 0 a 4 imposés, la distribution de Gram-Charlier pose de nombreux problemes
qui la rendent peu apte a modéliser des distributions a 1’ordre 4. Comme on peut le
voir Fig. C.1, cette distribution présente, en-dehors d"une zone ot le kurtosis est proche
de 3 ou 4 et I'asymétrie proche de 0, plusieurs minima locaux alors qu'un profil sta-
tistique compact présente un seul maximum et aucun minimum local. Or un faisceau
de transition avec un spin-orbite faible présente en général une forme assez compacte,
avec un seul maximum s’il est suffisamment coalescent. Dans le cas ot le faisceau pré-
sente plusieurs maxima sans spin-orbite important, leur distribution ne correspond en
général pas a une distribution de Gram-Charlier. Pire, la fonction peut prendre des va-
leurs négatives si elle présente une forte asymétrie ou un kurtosis élevé ou faible. De ce
fait, la distribution de Gram-Charlier a l'ordre 4 est mal adaptée a la modélisation de
faisceaux de transition, car elle ne correspond pas a la réalité physique ot les faisceaux
apparaissent en une seule composante. Les valeurs de a3 et a4 pour lesquelles la dis-
tribution de Gram-Charlier est d’un seul tenant, avec un seul minimum local, forment
une région treés restreinte du plan (a3, as).

La région du plan (a3, a4) dans lequel Gram-Charlier a 1’ordre 4 reste strictement
positive est délimitée par une courbe dont I’équation est calculable. L'équation (C.20)
peut se réécrire sous la forme du produit d"un polyndme par I'exponentielle :

1
GCi(w) = ™ PPy, (1) a1
3
3
Pagag (1) =1 — % (u - L;) + “424 (3 62+ u4> . (C.22)

La distribution ne change pas de signe si, et seulement si, le polyndme multiplicateur
Py, «, de I'exponentielle, de degré 4, n’a pas de racine réelle. C’est le cas pour az = 0
et o4 = 4, dont tous les minima locaux restent au-dessus de 0. Si a3 = 1 et oy = 4,
Py, «, @ un minimum en-dessous de 0. Or P,, 4, est continu en (a3, aq), par conséquent
il existe un couple pour lequel un minimum local est exactement 0, ce qui correspond
a une racine multiple. Autrement dit, la région (a3, a4) pour laquelle P,, ,, est toujours
positive sur R est délimitée par une partie des couples (a3, as) pour lesquels P,, », a au
moins une racine multiple.

Or, une caractéristique des polyndmes admettant une racine multiple est que leur
discriminant est nul. Le discriminant d"un polynéme quelconque est le produit des car-
rés des différences deux a deux de ses racines, réelles ou complexes. Les racines mul-
tiples sont différenciées, ce qui fait que le discriminant est nul des lors que le polyndme
a une seule racine double. Bien qu’il n’existe pas d’expression générale simple en fonc-
tion des coefficients, son calcul est possible pour chaque degré, a 1’aide des fonctions
symétriques. La frontiere du domaine (a3, a4) de positivité de GCy4 est donc donnée par
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I I I
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FIGURE C.1 — Comparaison de distributions de Gram-Charlier & 1’ordre 4 avec la loi normale.
De haut en bas : distributions réguliéres, distributions trés asymétriques et distributions limite
ou en partie négatives.
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une partie de la courbe d’équation A(as, a4) = 0 o1 A est le discriminant de Py, 4, :

Alas, g) = 69% (s =7 (4 = 3)° (s +5)

+6(as—7) (g — 3)* (g + 1) a3 (C.23)
+3(as+1) (Bag —27) ad + 16a§} .

Cette courbe se compose de deux composantes, une extérieure et une intérieure, et la
composante intérieure délimite la zone dans laquelle P,, ,, n'a pas de racine réelle, et
Gram-Charlier pour ce couple de moments est strictement positive. Il est possible de
donner une équation explicite de la courbe d’équation A(as, a4) = 0 sous forme az(as),
mais sous forme complexe uniquement, car 1’équation (C.23) est une équation du troi-
sieme degré en B2, et deux des racines de ce polyndme de degré 3 sont positives et la
troisieme négative si a4 est compris entre 3 et 7.

L'utilisation du discriminant permet de déduire le domaine dans lequel Gram-
Charlier a I'ordre 4 ne s’annule pas. Cependant, une distribution statistique continue
se doit d’avoir le comportement le plus régulier possible, et ne doit pas présenter de
maximum secondaire qui n’a pas forcément de sens statistique, méme s’il peut amélio-
rer la modélisation d"un petit nombre de distributions. Dans une moindre mesure, les
points d’inflexion en exces dégradent la qualité de la distribution et une distribution
avec une bonne allure a un minimum de points d’inflexion, deux dans le cas d"une dis-
tribution de —oo a +oc0. Or la dérivation de GC4 est le produit de I'exponentielle par un
polyndme de degré 5. Une seconde dérivation donne un polynéme multiplicateur de
degré 6. Ici encore, le lieu de couples (a3, s ) pour lesquels le discriminant du polynome

afm

—4r . 5 1 & I\ _/"‘ \‘\_

\ AN
h N
W » “

=6[ L L L h L L L L L L L L L L L L
-4 -2 [1} 2 4 -15  -l0  -05 0.0 0.5 Lo 1.5 -0 -0.5 00 0.5 10

FIGURE C.2 — De gauche a droite, lieux des points (3, a4) pour lesquels le discriminant des
polyndémes multiplicateurs de la distribution de Gram-Charlier et ses deux premiéres dérivées
est nul. Le domaine coloré est celui dans lequel le nombre de racines est minimal. Les figures ne
sont pas a ’échelle. La pointe colorée inférieure correspond au point (a3, a4) = (0,3), autrement
dit a la gaussienne.

est nul sépare les régions du plan (a3, a4) dans lesquelles le polyndme multiplicateur
s’annule 1, 3 ou 5 fois pour la dérivée, et 2, 4 ou 6 fois pour la dérivée seconde. Les
domaines dans lesquels la distribution de Gram-Charlier et ses dérivées ont un nombre
de zéros plus ou moins souhaitable sont tracés Fig. C.2. La zone rouge est celle ot les
distributions sont les meilleures, les zones verte et jaune correspondent a des distribu-
tions avec un seul maximum mais moins régulieres, et en-dehors de la zone verte les
distributions sont seulement positives. Le domaine (a3, a4) pour lequel la distribution
et ses deux premieres dérivées s’annulent en un minimum de points est finalement tres
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Kurtosis

\
-1,0 -0,5 0,0 0,5 1,0
Asymétrie

FIGURE C.3 - Superposition de différents domaines (a3, a4) relatifs aux propriétés de la distri-
bution de Gram-Charlier. La distribution est positive dans le ballon bleu. La dérivée s’annule
une seule fois a I'intérieur du domaine vert, trois dans les lobes cyan et brun, cinq ailleurs. La
dérivée seconde s’annule deux fois dans le domaine rouge, quatre dans les domaines jaune et
brun et six dans les autres domaines.

restreint, d’autant plus que peu de faisceaux de transition se trouvent dans ce domaine
représenté parmi d’autres Fig. C.3. Ce qui dessert Gram-Charlier est, en plus de son
domaine restreint, le fait que cette distribution soit incapable de couvrir la plupart des
faisceaux de transition, en particulier les plus importants.

C.2.2 Gaussienne genéralisée

La gaussienne généralisée est une distribution symétrique par rapport a la moyenne. De
parameétre 1, elle s’écrit

_ne Al _[T(1/n)
GGn(u)—m avec A= T3/

(C.24)
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avec les notations de (C.15) La symétrie force a3 = 0, de méme que tous les moments
d’ordre impair. Les moments d’ordre pair, eux, s’écrivent :

()
e (GGy) = A2 (C.25)
I ()
En particulier, le kurtosis s’exprime en fonction de v :
[(1/n)(5/n)
A AL AL} 2
a4 (GGy) T3/ (C.26)

L’équation (C.26) ne peut étre inversée analytiquement pour obtenir n a partir de ay,
cependant une bonne approximation a été donnée Réf. [118] :

0796349 _q

n=1,627961In(ay —0,783143) 4 . (C.27)

Bien qu’elle ne modélise pas I'asymétrie d’une distribution, la gaussienne généra-
lisée a ’'avantage d’avoir des variations correctes, sans point d’inflexion ni extremum
intermédiaire, ce qui se rapproche de la réalité physique des faisceaux en une seule
composante. La gaussienne généralisée présente quelques valeurs remarquables :

e pour oy — (9/5)", n — oo et la gaussienne généralisée tend vers un créneau de
demi-largeur /3 en unités réduites ;

e pour ay = 3, v = 2 et la distribution est une gaussienne;
e pour ay = 6, v = 1 et la distribution est une laplacienne.

Pour ay > 6, la gaussienne généralisée reste continue, mais n’est plus dérivable en 0.
Pain et coll. [117] estiment cependant que la non-dérivabilité en 0 n’est pas un probleme
car la distribution de raies est censée étre convoluée par les élargissements physiques.

Les distributions énumérées ci-dessus intégrent les moments d’ordre 3 et 4 soit dans
un domaine restreint (Gram-Charlier), soit avec un seul degré de liberté. De ce fait,
elles ne sont guere pratiques pour la modélisation de faisceaux de transition dont les
moments peuvent prendre des valeurs dans un domaine étendu en asymétrie et kurto-
sis. Néanmoins ’asymétrisation de la gaussienne généralisée permettrait d’étendre son
domaine d’utilisation a des faisceaux asymétriques, car les faisceaux symétriques sont
plus I’exception que la régle.

C.2.3 Gaussienne normale inverse

Pour pouvoir modéliser correctement avec deux degrés de liberté, ela gaussienne nor-
male inverse, ou NIG® présente de nombreuses qualités pour la modélisation des fais-
ceaux de transition [117] :

e elle est définie sur la continuité garantie dans le domaine ou elle (w3, a4) est cal-
culable;

e le domaine de parameétres (a3, a4) dans lequel la NIG est définie est un des plus
étendus [117];

3Acronyme de l'anglais Normal Inverse Gaussian.
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e le passage des moments aux parametres de la NIG est analytique ;

e le calcul de la distribution est lui aussi analytique, ne faisant intervenir que les
fonctions de Bessel ;

La gaussienne normale inverse est définie par les parametres «, 7, J et y équation

(C.28):
) 2 _ A2 —_
NIG(x) = 2%V o (1 j}’j)gx K, <0q/(52 +(x - y)2> , (C.28)

ol K; est la fonction de Bessel modifiée du troisieme type. Le diagramme semi-

Parametre Expression Signification

o Zm Importance de la queue
3v/Bs
(384 —5p3) 0
5 30/3Bs —5B3
3B4 —4P3

50&3

H H1_7ﬁﬁ4_5,@3

TABLE C.1 - Conversion des moments aux parametres NIG.

Asymétrie
Parametre d’échelle

Position du maximum

logarithmique Fig. C.4 nous montre que 'asymétrie au maximum de la NIG se ré-
percute dans les ailes : I'aile du c6té du maximum, appelée téte, décroit bien plus ra-
pidement quand on s’éloigne de la moyenne que l'aile du c6té opposé au maximum,
appelée queue. Les quatre parameétres «, -y, et u sont obtenus directement a partir de
11, 0, B3 et Ba, comme indiqué en table C.1. La NIG est définie pour tout (B3, B4) tel que
les expressions sous radical sont strictement positives, autrement dit la seule contrainte
pour la définition de la NIG est que

384 >5B; <= ay>3+ gag. (C.29)
On peut remarquer Fig. C.5 que le domaine de positivité de Gram-Charlier est contenu
dans le domaine de définition de la NIG. C’est ce qui explique que la NIG soit main-
tenant préférée a la distribution de Gram-Charlier. Cependant, aucune des deux distri-
butions n’est capable de modéliser des faisceaux de kurtosis inférieur a 3 ou fortement
asymétriques.
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FIGURE C.4 - Exemples de distributions gaussiennes normales inverses d’aire égale a 1,
moyenne nulle et variance égale a 1. Le diagramme en médaillon représente les mémes courbes
en semi-logarithmique.

o2 R R S P A S O O TV = W= W =W

-2 -1 0 1 2

FIGURE C.5 — Comparaison des domaines de définition des distributions de Gram-Charlier
(bleu) et NIG (rouge). Asymétrie en abscisses et kurtosis en ordonnées.
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C.3 Intérét des distributions de Pearson pour la modélisa-
tion des faisceaux

La famille des distributions de Pearson regroupe un ensemble de distributions de pro-
babilités continues et définies sur un intervalle de R qui peut étre R entier.

C.3.1 La distribution de Pearson 1v

Une autre distribution d’allure trés semblable a la NIG est la distribution de Pearson
1v. Définie sur R, cette distribution notée Pry a pour formule

PIV(]/) C(l +]/> m fvarctany (C30)

Si la formule est d’allure tres simple, I'expression des variables m, v, y et surtout C en
fonction des moments d’ordre 0 a 4 est un peu complexe.

On pose :
N4 — lBg -1
— 31
20(4—3‘33—6 (C3)
On a directement I'exposant :
m=1+ % (C.32)

Le coefficient de arctan y, v, s’exprime également en fonction de r :
-2}/
- rir=2) vbs . (C.33)
\/16 (r—1) — B3 (r —2)

Le coefficient v et la distribution de Pearson IV ne sont définis sur R que si la différence
sous radical est positive, c.-a-d.

16(r—1)—B3(r—2)>>0 (C.34)
Reste le changement de variable

xHy:x;A, (C.35)

ol A et a sont les parametres liés a la moyenne et a la dispersion de la distribution :

/5.1,
A= —(r—2) ﬁiyz (C.36)

- \/y;@ [(r— 1) — fg (r 2)2}. (C.37)
La constante C est d’expression un peu plus complexe :
1 T (m+ %i) ?
m -+ Yi
C = 2 (C.38)
aB(m—4,1) | T(m)
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I' est la fonction Gamma prolongée sur 1’ensemble des nombres complexes, et B est la
fonction Beta définie par :

B(a,b) = W = /0 Hp (1—t)"at. (C.39)

Le domaine (B3, x4) dans lequel la distribution de Pearson 1V peut étre définie cor-
respond a celui dans lequel I'inéquation (C.34) est vérifiée :

63B3 + 363 — 960y — 78B3ay + 3243 — Baal > 0, (C.40)

ce qui, associé a I'inégalité oy > B3 + 1, recouvre une région du plan moins étendue que
la NIG.

Si B3 = 0, alors v = 0 et la distribution est symétrique. Ce cas particulier de Pearson
IV est appelé Pearson VII, dont une utilisation a été envisagée Chap. 3.

C.3.2 Autres distributions de Pearson utiles

Bien que la Pearson IV soit une distribution valable sur un domaine en définitive assez
restreint, d’autres distributions statistiques de la famille des distributions de Pearson
sont tres utiles dans le calcul de distributions statistiques fortement asymétriques ou
platykurtiques. La théorie de Pearson telle que développée au départ avait pour but de
proposer une modélisation statistique a 1’ordre 4 pour tout couple de moments (B3, 4)
accessible avec une distribution positive.La construction proposée ci-dessous est inspi-
rée de celle, bien référencée, qui peut étre trouvée sur la Wikipédia anglophone. Il s’agit
de récupérer la solution de cette équation qui passe en 0.

Elle part de la résolution de 1’équation différentielle inspirée par des lois de proba-
bilité connues vers 1900 :

a+(x—A)

: —0 (C.41)
bz(x—/\) + by (X—/\)+b0

p'(x) +

La solution générale de cette équation différentielle ordinaire s’écrit sous forme d’une
expponentielle intégrale :

x—a
p(x) < exp (— / box® + bix § bodx> . (C42)

Les trois variables by, b et by peuvent étre reliées aux moments d’ordre 3 et 4 B3 et ay
via des formules de passage, avec r donné par la formule (C.31) :

_ 4064—3,33 (C):T’—l (c)
100, — 1285 — 1812 ~ r+2/2

S g, _1r=2 [
b= 1004 — 12133 — ]SW_ 2 r+2m (C44)
1

20(4 — 3[33 )
by — — C.45
27 10ay—12B3—18  r+2 (€45

bo (C.43)

On a aussi by = a. D’apres 1'équation (C.41), on p'(A —a) = 0, et A — a est le seul
point stationnaire de p. La nature des solutions de 1’équation différentielle dépend es-
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sentiellement des changements de signe du dénominateur dans la solution (C.42), qui
engendrent des points singuliers.
Le trindme ne change pas de signe si, et seulement si

4boby > b3 = 16(r—1) > B3 (r—2)%, (C.46)

ce qui nous ramene au cas de la Pearson 1v. Si le trindme a deux racines réelles, soient

a1 et ap les racines :
1
mo= (—bl — /% —4b2b0> (C.47)
1
a = % <—b1 + \/b% — 4b2b0> . (C.48)

La solution peut se réécrire

1 xX—a
p(x) < exp <_bz / o) =) dx) (C.49)
ou, en posant
1
= , C.50
g by (a2 — aq) (C-50)

et en calculant les primitives,

px) o [x—ay]" 0y — a7 (C51)
v(a1—a) —v(ay—a)
mb—x 1- % (C.52)
a ar

Deux cas se présentent :
e boby < 0, c.-a-d. les racines a; et a; sont de signes opposés;
e boby > 0, c.-a-d. les racines a; et a; sont de méme signe.

Le premier cas correspond a la distribution de Pearson I. Sa densité de probabilité est
définie sur l'intervalle (a3, a,), ramenable a (0, 1) par changement de variable :

p(x) = C(x—a)" " (a —x) V0279 (C.53)
— 1 mq _ nip
. X — a1
X = y - a, — all (C55)

avec mq et my définis ainsi :

a; —a
by (a2 — aq)
a—dap
= 4 57
my by (3 — a1) (C.57)

(C.56)
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La constante C s’exprime elle aussi a 1’aide de la fonction Beta :
(512 B al)v(uz—al)—l

c= B(l+v(a —a),1—v(ap—a))

(C.58)

Il est cependant nécessaire que m; > —1 et my > —1 pour que l'intégrale converge.
L’'intervalle sur y contient O si m; > 0,1 si my > 0.

Dans le second cas, les deux racines sont de méme signe, et la solution définie en 0
a un domaine de définition délimité seulement par la racine la plus proche de 0 d'un
cOté, et non borné de 'autre. On suppose désormais que les racines sont toutes les deux
négatives, donc a; < a; < 0. L'égalité (C.51) se réécrit alors :

x) = C(x —a)" ™ (x — gp) V270 (C.59)
p

ou C est la constante de normalisation. La fonction peut étre normalisée en fonction de
distribution de probabilité si, et seulement si,

a—a < bz(ﬁlz—ﬂll) (C60)
b < 1, (C.61)

ce qui force a compris entre a; et a;. Or ceci est garanti par la définition de ces trois
quantités.

C.3.3 Domaines d’usage des distributions de Pearson

Les distributions de Pearson 1, IV et VI sont définies pour toute asymétrie et kurtosis
envisageables sur une distribution statistique positive, sachant la relation :

0y > Bs+1 (C62)
En les caractérisant par le discriminant de I’équation (C.34) :
A=pBs(r—27—-16(r—1), (C.63)

et le produit des racines éventuelles du dénominateur, il est possible de décrire tous les
domaines des différentes distributions de Pearson.

Le domaine dans lequel la distribution est une Pearson 1V est donné dans 'inégalité
(C.40). Vue comme une équation du second degré en f33, 'inégalité peut s’écrire :

ﬁ3 < f<064) == ’0(3| < \/f(ﬂé;;). (C64)

A lextérieur du domaine de la Pearson 1V — hors de I'adhérence -, le trindme au déno-
minateur s’annule en deux valeurs. Partons d'un point de I’axe B3 = 0 et fixons ag > 3.
La figure C.6 représente les domaines de validité des différentes distributions de Pear-
son. Prés du domaine de la Pearson 1V, les deux racines du dénominateur sont de méme
signe, tandis qu’en s’éloignant un peu plus, le discriminant s’éloigne suffisamment de 0
pour qu’une des racines change de signe. Le domaine de la Pearson 1V est donc entouré
par celui de la Pearson VI, lui-méme entouré par le domaine de la Pearson I jusqu’a la
frontiere ay > B3 + 1.
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FIGURE C.6 — Domaines en (a3, a4) (a gauche) et (B3, a4) (a droite) dans lesquels les différentes
distributions de Pearson sont applicables. La Pearson 1V s’applique dans la région bleue, la
Pearson VI dans la région verte et la Pearson I dans la région jaune. La courbe rouge dénote la
limite inférieure en w4 d’application de la NIG et le point rose la loi normale, symétrique et de
kurtosis égal a 3.

Restent deux cas limites, aux frontiéres des domaines : le cas ot A = 0 et le cas ol
une racine est nulle, autrement dit by = 0. Si A = 0, alors le trindbme admet une racine
double en un point, et la solution est une Pearson de type V, ou distribution gamma
inverse. L'équation de la courbe correspondante, qui délimite Pearson 1V et Pearson VI,

est
63B3 + 3683 — 960y — 78304 + 3205 — B3az =0 (C.65)

Siby = 0, c-a-d. r = 1, une des racines du trindme est nulle, et la solution est une
Pearson de type 111, dite aussi loi gamma ou loi du chi-carré. La loi normale est un cas
de Pearson I1I.



SORTIE DU CODE SCORCG

Tres similaire a celle de SCO, I'exécution de SCORCG se fait en deux étapes, qui
peuvent étre enchainées automatiquement lors de calculs intensifs. La premiére exé-
cution, ou mode préparatoire, est en tous points semblable a celle de SCO, il s’agit de
préparer le calcul du spectre en opacité par un calcul a 'atome moyen, qui permet,
entre autres, de sélectionner les configurations et supraconfigurations a inclure.

Le paramétrage adéquat des fenétres et grilles de calcul est crucial des que des
spectres a résolution trés fine sont manipulés. De plus, la liste de supraconfigurations
sélectionnées peut étre modifiée par l'utilisateur,ce qui permet des calculs ion par ion
ou en sélectionnant différemment les configurations.

La seconde exécution, ou mode exécutoire, se fait a partir du fichier écrit en mode
préparatoire. SCORCG relit I'intégralité du fichier et, supraconfiguration par supracon-
tiguration, calcule I'ensemble des faisceaux de transition dipolaires electriques autori-
sés. En-dehors du couplage SCO - RCG, la sortie de SCORCG se compose de plusieurs
types de données. Les données sur 1'atome moyen, les supraconfigurations et les tran-
sitions sont conservées.

1. L'ensemble des données de structure atomique a I’atome moyen, a savoir :

e I’énergie moyenne de chaque sous-couche;

¢ le nombre moyen d’électrons par sous-couche ainsi que son écart-type;
2. Pour chaque supraconfiguration sont conservées :

e la structure de la supraconfiguration ;

e les énergies individuelles;

les intégrales radiales a un et deux électrons pertinentes pour le calcul du
faisceau de transition ;

les intégrales dipolaires électriques;

la fonction de partition;;

e les abondances relatives dans le plasma;
et, si la supraconfiguration est une configuration détaillée :

e la structure fine, sous la forme (], E,j) ;
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e les moments réduits d’ordres 3 & un nombre défini par 1'utilisateur (4 par
défaut), dans 1'approximation SWAP ou avec pondération par le facteur de
Boltzmann ;

e la fonction de partition détaillée ainsi que les abondances relatives avec cette
fonction de partition.

3. Le calcul des faisceaux de transition : pour chaque (supra)faisceau de transition
sont conservées :
e ]’énergie moyenne du faisceau (moment statistique d’ordre 1);
e la force du faisceau (moment d’ordre 0)
e l’élargissement statistique du faisceau (moment statistique d’ordre 2)

e tous les élargissements physiques : naturel, Doppler, Stark et collisionnel (si
activés), ainsi que les élargissements gaussien et lorentzien totaux, la FWHM
et le facteur de forme ;

e les corrections de relaxation et de thermodynamique;

e le traitement du faisceau de transition et la motivation du choix.
Si la supraconfiguration de départ est une configuration individuelle :

e le nombre de raies de chaque faisceau, détaillé ou non;

e la complexité du calcul détaillé;
et, si le faisceau de transition est détaillé,

¢ le nombre de raies total et de super-raies traitées ;

e les moments d’ordre supérieur a 2 dans l'approximation SWAP ainsi que
ceux calculés en pondérant la probabilité des niveaux par le facteur de Boltz-
mann.

Le programme enregistre les données importantes issues du calcul SCORCG.

1. Les spectres en opacité SCO, déja présents dans la version de SCO avant couplage
avec RCG. IIs ont un nombre assez limité de points, jamais supérieur a 20000. Les
données enregistrées regroupent notamment :

e la diffusion;

e l'opacité libre-libre ;
e l'opacité lié-libre ;

e l'opacité lié-li¢;

e l'opacité totale.

2. Les spectres en opacité détaillée, avec un bien plus grand nombre de points puis-
qu’ils utilisent la grille détaillée. L'opacité statistique étant interpolée sur la grille
détaillée, les données suivantes sont écrites :

¢ la somme des opacités impliquant des états libres ainsi que la diffusion;
e l'opacité lié-lié de tous les faisceaux de transition traités en statistique;

e 'opacité lié-lié de tous les faisceaux de transition traités en détaillé ;
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e l'opacité lié-lié totale;
e |'opacité totale.

3. Les spectres « de présentation », écrits avec la grille de sortie ou une combinaison
des grilles détaillée et statistique, qui incluent sous forme convoluée par la largeur
instrumentale :

e le spectre en transmission ;
e le spectre en émission;

e le spectre en opacité si désiré.
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Résumé

Dans les plasmas chauds et denses, la contribution des phénomeénes radiatifs au trans-
fert d’énergie est souvent prédominante. Lopacité de ces plasmas a donc une incidence
majeure sur leur structure et leur évolution.

En principe, le calcul raie par raie de I'opacité spectrale permet d’obtenir les ré-
sultats les plus précis, mais il nécessite souvent une grande quantité de ressources.
A linverse, les méthodes statistiques de calcul d’opacité sont capables de prendre en
compte un trés grand nombre d’états excités, mais elles ne restituent pas les raies
détaillées et ne sont pas toujours adaptées a des calculs destinés a la spectroscopie.

Lobjectif de la these est de calculer 'opacité de plasmas chauds en combinant
ces deux approches. La méthode présentée a rendu possible le couplage d’'un code
de calcul d’opacités avec un code de structure atomique. Le modéle développé a été
utilisé pour l'interprétation de spectres expérimentaux (laser, Z-pinch) et des pistes
d’optimisation sont envisagées.

Mots-clefs

Physique atomique, plasmas chauds, photoabsorption, structure fine, méthodes statis-
tiques.

Abstract

In hot dense plasmas, most energy transfer is due to radiation. Therefore, the effects
of opacity on structure and evolution of plasmas are quite important.

Normally, detailed line by line calculation of plasma opacities give the most precise
results, but sometimes requires such an amount of resources it is not tractable. Con-
versely, the use of statistical enables one to handle a large number of excited states,
but do not render any detailed line, thus are not always suitable for spectroscopy calcu-
lation.

The goal of the thesis is to calculate opacities of hot plasmas with joint use of both
approaches. The presented method allowed the coupling of an opacity code with an
atomic structure code. The developed model has been used to interpret experimental
spectra (laser, Z-pinch).

Keywords

Atomic physics, hot plasmas, photoabsorption, fine structure, statistical methods.



