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Analyse de la morphologie d’un nanofil immergé sous illumination a
partir de la bulle produite par une approche inverse
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Résumé — Les nanofils sont souvent utilisés par les industries chimiques. Or suivant leur forme, ils
peuvent étre toxiques ou non. Une voie possible de détection des nanofils dans I’eau consiste a étudier
la réponse thermique du nanofil immergé sous illumination et analyser la bulle produite lorsque le
nanofil s’échauffe. Dans ce papier, ce probléme multiphysique est résolu avec la méthode des E.F.
couplée a une technique de remaillage. Une approche inverse est utilisée afin d’obtenir des relations
entre la forme et taille de la bulle produite et la morphologie du nanofil.
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1. Introduction

Depuis 2012, I'utilisation des nanomatériaux a connu un développement trés rapide. Leurs
domaines d’application étant encore amenés a s’ouvrir et augmenter, 1’utilisation des nanomatériaux
va certainement s’étendre de facon importante dans les prochaines années. Depuis quelques années,
des scientifiques s’interrogent sur les risques que font courir ces nouvelles technologies sur la santé et
I’environnement. Dans la mesure ou certaines substances peuvent étre toxiques, développer des
moyens de les détecter et de les analyser devient primordial. Dans le cadre de I’industrie chimique et
de la fabrication de nanotubes et nanofils, les matériaux largement utilisés sont TiO2, ZnO. Depuis le
développement de la théorie de Lorentz-Mie utilisée pour calculer les sections efficaces de diffusion et
d’absorption des particules, le calcul exact du champ électromagnétique a courte distance est devenu
un intérét pour diverses applications (biologie, nano-capteurs, nano-antenne...). Une voie possible de
détection et d’analyse des propriétés de ces nanoparticules consiste a étudier les effets liés aux
couplages lumiére-matiére, c’est-a-dire la réponse photo-thermique des nanomatériaux illuminés par
une onde ¢électromagnétique. Pour détecter la présence d’un nanofil dans un liquide, on propose dans
ce papier de détecter la bulle autour du nanofil, produite par un procédé de photothermie. Le nanofil
de TiO2 est un diélectrique absorbant (dans une gamme de longueurs d’onde), par conséquent, il
s’échauffe en absorbant le rayonnement électromagnétique. Lorsque la température dépasse le seuil de
vaporisation de 1’eau, il y a création d’une bulle nanométrique. Cette bulle évolue au cours du temps et
croit jusqu’a pouvoir étre détectée. La détection de cette bulle permet donc une détection indirecte de
la présence du nanofil dans I’eau. Dans ce papier, des relations entre la forme et taille de la bulle et la
morphologie du nanofil sont établies grace a une approche inverse dans 1’objectif de pouvoir remonter
a des informations sur la toxicité du nanofil uniquement a partir de I’analyse de la bulle produite.

2. Résolution du probléme couplé

Le probléme étudi¢é se raméne a la résolution d’un probléme couplé électromagnétique et
thermique: lumiere, matiére, thermique en fonction de la géométrie du nanofil et des parametres
¢électromagnétiques et thermiques. La premiére phase consiste a résoudre un probléme
électromagnétique, basé sur les équations aux dérivées partielles de Maxwell. La résolution du
probléme électromagnétique permet d’obtenir la source de chaleur Q. La deuxiéme phase est associée



a la résolution du probléme thermique. La résolution de celui-ci nécessite de résoudre 1’équation de la
chaleur, équation aux dérivées partielles de type parabolique, décrivant 1’évolution de la température T
en fonction de la source de chaleur Q. Une méthode de résolution de ce probléme multi physique
basée sur la méthode aux Eléments Finis, a été proposée par les auteurs de ce papier [3, 4]. Dans ces
articles, les équations associées aux deux problémes électromagnétique et thermique sont détaillées.
Le nanostructure elliptique et le milieu (eau) sont maillés avec des éléments triangulaires. Ce
probléme étant connu pour présenter de forts gradients de champ dans des zones limitées de 1’espace,
au niveau de I’interface nanofil-eau [5], ’adaptation du maillage est nécessaire pour converger vers la
solution stable, en particulier dans les régions ou une forte variation du champ de température se
produit, et pour controler la précision du calcul du champ physique (électrothermique) [1, 6]. La
méthode de résolution proposée consiste a modifier localement la topologie du maillage en utilisant le
remailleur BL2D a travers le solveur FreeFEM++, dans le but d’améliorer la qualité de la solution. Le
processus de remaillage est régi par une carte de taille permettant d’adapter le maillage dans les zones
présentant de forts gradients des champs électromagnétiques et de température [2]. Afin de capter les
variations du processus photo-thermique et d’assurer la convergence de la solution Eléments Finis vers
la solution physique, une boucle de calcul incluant trois boucles de remaillages adaptatifs a été
proposée. Les deux premieres boucles sont liées a la résolution du probléme électromagnétique et la
résolution du probléme thermique. Elles permettent d’obtenir la distribution de température sur le
domaine. Afin de détecter la bulle produite, un seuil de vaporisation est fixé. La bulle crée est
représentée par la zone spatiale dans laquelle le seuil de vaporisation est dépassé. La troisiéme boucle
de remaillage est liée a une nouvelle résolution du probléme thermique, en tenant compte de la bulle
produite avec une modification des paramétres matériaux (permittivité et conductivité de la vapeur
d’eau et non plus de I’eau). La Figure 1 présente un exemple de maillage obtenu apres détection de la
bulle produite.

Figure 1- Maillage final adapté obtenu apres détection de la bulle

2. Relations entre la taille de la bulle produite et la taille du nanofil
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Figure 2— (a) Evolution du rapport de taille de la bulle créée R, en fonction du rapport de taille du nanofil R
pour les trois températures initiales, (b) Evolution du volume de la bulle produite V}, en fonction de 1’évolution
du volume du nanofil V,
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Considérons une nanoparticule de TiO2 de forme elliptique de demi-axes a et b, de permittivité
complexe &(TiO2) = 5.50007+ j0.00164 et de conductivité thermique Krio; =11.7Wm'K™, immergée
dans I’eau (g((eau)=1.79, Keau =O.6Wm'1K'1) a température T, et illuminée par une impulsion laser
polarisée (TM) de longueur d’onde A= 950 nm et de densité de puissance par unité de surface
PS=1,75 10" W/m*. Afin de relier la forme de la bulle créée a la forme du nanofil, plusieurs
simulations numériques ont été réalisées, en suivant la méthode de résolution décrite dans le
paragraphe précédent, pour des rapports de taille de nanofil R, =a/b compris entre 1.5 et 8 et des
températures initiales T égales 30°C, 40°C et 50°C. L’évolution du rapport de taille de la bulle créée
Rp=A/B en fonction du rapport de taille du nanofil R, pour les trois températures initiales est
présentée sur la Figure 2a. La Figure 2b présente 1’évolution du volume de la bulle produite V,, (en 2D,
Vy=rt AB) en fonction de 1’évolution du volume du nanofil V, (en 2D, V,=r ab). Les courbes
représentant 1’évolution du rapport de taille de la bulle produite et I’évolution du volume de cette bulle
peuvent étre caractérisées par des fonctions f et g telles que R, =f(R,) et In(Vp)=g(In(V,). La
technique la plus appropriée pour déterminer 1’équation d’une courbe passant au plus pres de
différents points expérimentaux est la méthode des moindres carrées. Au vu de I’allure des courbes
obtenues, nous avons choisi des fonctions du type suivant :

E

Rb = f(Rn) =A+ In (V) —F

etln (V) =gUn () =D —

(1

(Rn_C)z

L’identification des paramétres (A, B, C) et (D, E, F) a été effectuée par une méthode inverse,
basée sur un algorithme d’optimisation. La table 1 présente la valeur des paramétres obtenus, en
utilisant la méthode de Levenberg-Marquardt en fonction de la température initiale.

Table 1 — Valeurs des paramétres A, B, C, D, E, F en fonction de la température initiale

To(°C) A B C D E F
30 1.00467 | 0.11874 | 1.88810 | 21.24270 | 17.49110 | 5.33605
40 1.00399 | 0.07595 | 1.57577 | 21.28880 | 17.42950 | 5.17428
50 1.00074 | 0.04488 | 1.22998 | 21.11470 | 17.44720 | 5.02575
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Figure 3— (a) Evolution des paramétres B et C en fonction de la température Ty, (b) Evolution du paramétre F en
fonction de la température T,

On peut remarquer que les parameétres A, D et E du tableau 1 sont quasiment constants pour les
trois températures différentes. La figure 3 présente 1’évolution des paramétres B, C et F en fonction de
la température T,. Ces trois courbes ayant un comportement linéaire, des fonctions linéaires ont été
choisies afin de représenter 1’évolution des paramétres en fonction de la température initiale T,.



B=Li(To) = a;Tot+ by, C= Ly(To) = a,Tot+ by, F= L3(To) = a3 Tot+ b3 ()

Les valeurs des paramétres (a;, by), (az, by), (a3, b;) obtenues par approche inverse sont présentées
dans la Table 2.

Table 2 — Valeurs des paramétres (a;, by), (a2, 0,), (a3, b3)

a;
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a
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b
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-0.00378

0.23097

-0.03327

2.89820

-0.01535

5.79252

En intégrant les équations (2) dans les équations (1), on obtient les relations suivantes:

a,To+bq
(Rn—azTo—b3)?
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R, = f(Rp,To) = A+ In (V)—a3To—b; )

;In (V) = g(n (,, To) =D —

On peut alors facilement définir le rapport de taille du nanofil R, en fonction de celui de la bulle Ry
et de la température Ty (R,, = F(Rp, Ty)), ainsi le volume du nanofil en fonction du volume de la bulle
et de la température (In (V,) = G(In (V},,Tp)). On en déduit les demi-axes a et b définissant la
morphologie du nanofil, le volume (en 2D) du nanofil étant égal 4 V,=n ab= n b’R, :

Y
p = (2RO T2

_ (F(Rb.To)exp (G(ln(vb),ro»)l/z
F (Rp,To) N

T
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3. Conclusion

Dans ce papier, 1’évolution de la forme et de la taille de la bulle produite lors de 1’échauffement
d’un nanofil immergé sous illumination a été étudiée. Grace a une approche inverse, des relations ont
été établies et permettent a partir des mesures de la taille et forme de la bulle, de la température initiale
d’obtenir la forme et la taille du nanofil.
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