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PACS.52 20.Hv - Atomic, molecular, ion and heavy-particle collisions

PACS.51.50.+v — Electrical properties (ionization, breakdown, electron and ion mobility, etc.)

PACS 52.25.Fi - Tra,ns‘port properties

Résumé. — Cet article est consacré & la détermination des sections efficaces différentielles
et intégrales ion-atome nécessaires au calcul des coeficients de transport des ions dans les gaz
faiblement ionisés. Dansle cas du systéme Art /Ar et pour des intervalles d’énergie allant jusqu’a
quelques dizaines d’eV, les sections efficaces sont obtenues & partir des potentiels d’interaction
de polarisation pour lesifaibles énergies et de Lennard-Jones pour les énergies plus élevées. La
méthode de calcul des sections efficaces basée sur la mécanique classique a d’abord été validée
par comparaison des sections efficaces différentielles mesurées et calculées Enswite, ces sections
efficaces ont été utilisées dans un code de simulation statistique de Monte-Carlo du transport
des ions Ar* dans '’Argon & la température ambiante (300 K). Les coefficients de transport
(vitesse de dérive, mobilité ionique et coefficient de diffusion) obtenus sont en bon accord avec
les mesures de tube de dérive de la httérature confirmant ainsi la validation de la méthode de
détermination des sections efficaces.

Abstract. — This paper is devoted to the determination of the differential and integral col-
lision cross sections needed for the calculation of the transport coefficient of ions in weakly
ionized gases In the case of Art/Ar system and for energy interval varying up to 100 eV, the
cross sections are obtained from the interaction potential of polarization for low energies and of
Lennard-Jones for higher energies The calculation method of the collision cross sections based
on the classical mechanics has been first validated from comparisons of measured and calculated
differential cross sections. Then, these cross sections have been used in a Monte-Carlo code for
simulation of the transport of Ar™ ions in Ar gas at room temperature (300 K). The obtained
transport coefficients (1on mobility, drift velocity and diffusion coeflicient) are in good agree-
ment with the drift tube measurements given 1n the literature thus confirming the valdity of
the method of collision cross section calculation

1. Introduction

La modélisation des décharges en général, et I’étude du transport des ions dans les plasmas
froids non-thermiques en particulier, nécessitent notamment la connaissance des sections effi-
caces de collision ion-atome. Dans les milieux gazeux formés par les décharges hors équilibre,
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en raison des ordres de grandeur des énergies ioniques mises en jeu (quelques électron-volt
au maximum), ce sont surtout les collisions élastiques et de transfert de charge résonnant
ou non-résonnant qui dominent, les autres processus inélastiques (excitation. ionisation, etc.)
sont moins probables. Dans tous les cas, ’étude de 'ensemble de ces processus est essentielle
car c'est en partie & travers eux que se font les transferts d'impulsion et d’énergie (comme
par exemple les vents électriques dans les décharges couronnes). Ces processus peuvent étre
également déterminant dans la composition du plasma (création de nouvelles particules par
transfert de charge, dissociation, ionisation, etc.). C’est pourquoi dans cet article, on s’intéressa
principalement aux processus ion-atome élastiques et aussi de transfert de charge dont le réle
est loin d’étre négligeable dans le transport des ions dans les gaz atomiques car ils contribuent
a la diffusion, la viscosité, la conductivité électrique et thermique, etc.

De plus, le transport des ions est sensible non seulement & 'amplitude de la section efficace
mais également & la déviation apres la collision qui qualifie le degré d’anisotropie de la collision.
C’est la raison pour laquelle on s’intéresse aux méthodes de détermination des sections efficaces
intégrales et surtout différentielles, afin de les utiliser par la suite dans le code de Monte-Carlo
pour calculer les parameétres de transport des ions dans les gaz atomiques en tenant compte
de Panisotropie des collisions. Les sections efficaces différentielles sont obtenues & partir des
potentiels d’interaction dont le choix est déterminant sur le transport des ions. Les potentiels
d’interactions choisis sont le potentiel de polarisation pour les faibles énergies ioniques (infé-
rieures & environ 0,1 eV dans le cas du systéme Art/Ar étudié dans ce travail) et le potentiel
Lennard-Jones pour les énergies plus élevées. Ces choix de potentiels nous permettent ensuite,
connaissant la trajectoire de la particule incidente largement décrite dans la littérature [1-3],
de déterminer pour chaque énergie relative I'angle de déviation & partir de la relation entre
le potentiel et le parameétre d’impact. Les sections efficaces différentielles sont ensuite obte-
nues & partir de 'angle de déviation en utilisant comme approximation les expressions basées
sur la mécanique classique. Une solution numérique appropriée sera développée pour traiter le
probléme de la singularité qui apparait dans le calcul de la section efficace différentielle issues
du potentiel Lennard-Jones. Dans le but de mieux comprendre 'influence du choix de V’éner-
gie du puits et du diameétre de la collision dans le cas du potentiel Lennard-Jones, une étude
paramétrique sera effectuée en analysant ’angle de déviation et les sections efficaces différen-
tielles et intégrales. Ensuite, la validation de I'utilisation de 'approche classique sera discutée
en comparant les sections efficaces calculées et mesurées dans le cas du systéme Art/Ar. La
confirmation de cette validation du calcul des sections efficaces a ensuite été discutée en déter-
minant les coefficient de transport (vitesse de dérive, mobilité, coefficients de diffusion, etc.) des
ions Ar* dans Ar par simulation statistique de Monte-Carlo qui prend en compte Panisotropie
de la collision & partir des sections efficaces différentielles.

2. Méthode de calcul

2.1. METHODES DE CALCUL DE L'ANGLE DE DEVIATION ET DES SECTIONS EFFICACES. —

Etant donnée la complexité de la structure des atomes, la connaissance du potentiel d’inter-
action réel est difficilement envisageable. En revanche, on peut utiliser des modéles mathéma-
tiques qui simulent d’une maniére raisonnable le potentiel d’interaction ion-atome. Le choix
du potentiel d’interaction ion-atome peut se faire & partir de deux criteres. Il faut considérer
d’une part les difficultés de calcul associées a la forme du potentiel d’interaction et d’autre
part le degré de précision désiré dans la description des interactions ion-atome. Il est clair que
ces deux points de vue peuvent étre antagonistes car les fonctions potentielles voisines de la
réalité physique conduisent souvent & des calculs laborieux pouvant entrainer des imprécisions
d’ordre numérique. La question qui se pose est de savoir quelles sont les formes du potentiel



N°9 ANISOTROPIE DES COLLISIONS ION-ATOME 1879

que 'on peut considérer avec une bonne approximation pour les collisions ion-atome qui nous
intéressent. Le choix s’est orienté vers le potentiel de polarisation pour des régions d’énergies
relativement faibles et le potentiel de Lennard-Jones pour les valeurs d’énergie plus impor-
tantes. Les domaines d’énergies choisis ne sont pas suffisarnment élevés pour exiger 'utilisation
d’un troisitme type de potentiel pour les plus hautes énergies. Il faut cependant savoir que,
de maniére générale, interaction ion-atome peut étre divisée en longue, moyenne et courte
portée. On peut se référer aux ouvrages qui traitent en détails ces différents types d’interaction
(Hirschfelder et al. [1] et [4], Certain et Bruch [5], Maitland et al. [6], Jancel et Kahan [7], et
Gray et Gubbins [8]).

Le potentiel de polarisation est choisi dans ce travail parce qu’il est généralement bien adapté
pour les interactions ion-atome de faible énergie et de longue portée. Il s’écrit :

ae?
Vi) =-37 (1)
ol e est la charge électrique de l'ion projectile, et a le coefficient de polarisation de 'atome
cible. Ce potentiel de polarisation ou d’induction prend naissance principalement & partir de
Vinteraction de la charge ionique avec le moment multipolaire induit de ’atome Dans ce cas,
les ions peuvent avoir deux types de trajectoires ; celles de forme hyperbolique et celles en
spirale correspondant respectivement & des grands et faibles moments angulaires. Dans le cas
des trajectoires spirales, I’ion piégé dans son orbite peut effectuer plusieurs rotations jusqu’a son
éjection par une force répulsive (voir par exemple McDaniel [9]). Un tel phénomeéne peut altérer
de fagon substantielle 'ordre de grandeur des paramétres de transport des ions. Mais compte
tenu des limites inférieures des énergies ioniques moyennes mises en jeu dans les décharges
électriques qui nous intéressent (supérieures 3 énergie du gaz), le phénomeéne de piégeage
peut étre négligé.
Le potentiel de type Lennard-Jones est davantage utilisé pour les interdctions neutre-neutre
mais il représente aussi une bonne approximation pour les interactions ion-atome surtout dans
les régions d’énergie intermédiaire [10,11]. Dans notre cas, il s’écrit :

4\ 12 4\ 6

6@ g
Le diametre de la collision d correspond & la valeur du potentiel pour laquelle V(d) = 0. ¢,
représente la profondeur maximale du puits. Le terme attractif en (d/r)® représente correcte-
ment les interactions dipdle induit-dipdle induit entre atomes (interaction longue portée). Le
terme (d/7)'? du potentiel de Lennard-Jones correspond a la branche répulsive représentant
les interactions de courte portée. Dans cet article, nous avons choisi pour ce terme la puissance
12. Désormais, quand nous faisons référence au potentiel de Lennard-Jones nous 'entendons
avec la forme (2). La présence des deux termes (attractif et répulsif) est justifiée par le fait que
lorsque l'ion s’approche d’un atome, les forces interatomiques sont d’abord attractives, puis
quand les nuages électroniques commencent 4 s’interpénétrer les forces d’attraction diminuent
régulierement et 3 plus faible distance, deviennent répulsives.

Le calcul de la section efficace de diffusion d’un faisceau d’ions en mécanique quantique,
nécessite habituellement la considération d’un nombre extrémement large d’ondes partielles
nécessitant ainsi des temps de calcul prohibitif. Heureusement, les grands angles de déviation
peuvent étre souvent traités a l’aide de la mécanique classique plus simple d’emploi, et il peut
devenir nécessaire de prendre en compte la nature quantique du mouvement des particules qui
entrent en collision seulement aux faibles angles de déviation. Cependant, plusieurs méthodes
de calcul basées sur la méthode classique ont été développées et appliquées au calcul de la

V(r) = 4ep
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Fig. 1. — Angle de déviation incluant la définition des différents parameétres d’impacts bg, b1, b2, b3

et br dans le cas d'un potentiel de type Lennard-Jones.

[Deviation angle involving the definitions of the various impact parameters bo, b1, b2, b3 and bz in the
case of the Lennard-Jones potential.]

diffusion & faible angle de déviation [12,13]. Dans ce qui suit, on va décrire la méthode utilisée,
basée sur la mécanique classique, de la diffusion élastique dans le cas du potentiel Lennard-
Jones qui est un potentiel & symétrie sphérique.

Le probléme de collision de deux particules est réduit au mouvement d’une seule particule
sous I'influence d'un potentiel central dans le repére de centre de masse. La fonction de déviation
x de Vinteraction ion-atome dépendant du parameétre d’impact b et de I'énergie relative &,
s’obtient directement 3 partir de la conservation d’énergie et du moment angulaire {14,15] :

Po dp
Moz =m=2 [ e )

Dans cette expression, nous avons effectué un changement de variable p = b/r ; pp étant la
valeur la plus petite de deux racines réelles solution du polynéme au dénominateur (1 — p? —
V(p)/e: = 0). Le comportement typique de la fonction de déviation x(b, ;) pour un potentiel
de Lennard-Jones est représenté sur la figure 1. Les interactions avec un angle de déviation
positif sont attribuées 3 la partie répulsive du potentiel Lennard-Jones (interaction de courte
portée) ayant des faibles valeurs du parametre d’impact. L’angle de déviation décroit quand le
parameétre d’impact augmente, jusqu’a ce que les forces attractives et répulsives se neutralisent
mutuellement pour b = by, ce qui donne une déviation nulle. Pour de grandes valeurs de b, la
partie attractive du potentiel Lennard-Jones (interaction longue portée) 'emporte et conduit
au changement de direction de la fonction de déviation qui converge vers zéro quand b tend
vers l'infini. D’autre part, lorsque b = bg, on observe que la fonction de déviation présente
un extremum correspondant & ’angle xg (voir Fig. 1). Etant donné qu’un angle de déviation
peut correspondre & plusieurs paramétres d’impacts (voir Fig. 1 ol |x1| correspond & by, ba et
b3), la détermination de la section efficace différentielle o(x, &;) nécessite ’addition de tous les
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parametres d’impact qui conduisent & la méme valeur de I’angle de déviation :

1 Zb db,
sin x "dyx

(2

a(x; &) = : (4)

De maniére générale, pour les angles de déviation y < xg. il y a trois parameétres d’impact by, by
et by qui interviennent dans le calcul de la section efficace différentielle, tandis que pour x > xx,
un seul parametre d’impact b; intervient dans le calcul de la section efficace différentielle. Cette
méthode de détermination de la section efficace différentielle a été développée par McDowell
et Coleman [15], ou bien par Pauly et Toennies [16], ou encore par Bransden et Joachain [17].

Il est important de noter la présence d’une singularité dans 1’'expression classique de la section
efficace différentielle (4) incluant le terme (dx/db)~! qui s’annule pour y = xg. L’angle xr est
l'angle de déviation minimum appelé aussi I’angle de Rainbow par analogie aux phénoménes
optiques de diffusion de la lumiere sur les fines gouttelettes de pluie donnant naissance & arc-
en-ciel. La déviation des ions atomiques par d'autres atomes est similaire & la déviation de la
lumiére dans une goutte d'eau (phénomene de l'arc-en-ciel) Ce phénomene a été souligné pour
la premiere fois par Mason [18].

Afin de résoudre le probléme de singularité qui se pose pour la détermination de la section
efficace différentielle pour xg, la fonction de déviation peut étre développée au voisinage de
I'angle xr comme suit :

x(b. &) = xr + 5(b — br)? (5)

()
2 \dv? X=XR

A partir de ce développement, le comportement de la partie “Rainbow” de la section efficace
différentielle (c’est-a-dire au voisinage de ’angle xg) est facilement dérivable en considérant
seulement les contributions ba|dbs/dx| et bs|dbs/dx| dans I’équation (4) et en négligeant la
contribution supplémentaire by |db; /dx| (voir Fig. 1). Si du c6té sombre (“dark side”) de ’angle
Rainbow (x > xg) seul le terme en b; de la relation (4) intervient dans le calcul de o(x, &),
du céte clair (“bright side”) (x < xgr), la section efficace différentielle de Rainbow se calcule 3
partir de :

avec

br
O\X, €r) = — = N 6
. &) sin xr|B(x — x&)|/? (6)

Dans 1’étude des propriétés d’un systéme ion-atome, ol l'on désire évaluer I'importance des
collisions élastiques, on a souvent besoin de définir leurs sections efficaces différentielles comme
on I'a fait dans ce paragraphe, ainsi que sa section efficace de transfert de la quantité de
mouvement Q,,(g;) :

Qm(er) =27 /: o(x, € )(1 — cosx)sinxdx = 27 /000(1 ~ cos x)bdb )

2.2. METHODE DE MONTE-CARLO. — Une fois connues les sections efficaces différentielles et
intégrales, il est possible de prendre en compte 1'anisotropie des collisions pour le calcul des
coefficients de transport des ions dans les gaz faiblement ionisés en effectuant la simulation
du transport des ions par une méthode de Monte-Carlo qui est décrite en détail dans la lit-
térature [19,20]. Il faut tout de méme noter que c’est une méthode dite au coup par coup ol
les ions germes sont traités un par un depuis leur création jusqu’a leur disparition soit par
certains processus collisionnels (transfert de charge asymétrique) ou par dépassement des li-
mites du domaine de simulation. Dans un cas comme dans I’autre, tout ion émis & partir d’une
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position rg, avec une vitesse vg a l'instant tg effectue une succession de vols libres ponctués
par des collisions élastiques ou inélastiques supposées locales et instantanées avant d’atteindre
les limites spatio-temporelles du domaine. Durant chaque temps de vol libre, la position et la
vitesse de I'ion avant le choc sont déterminées par les lois de la mécanique classique, tandis
que la nature de la collision et la vitesse de l'ion juste aprés le choc dépendent des sections
efficaces différentielles et intégrales. Pendant les collisions successives, certaines informations
(positions, vitesses, etc.) sont stockées dans le but de calculer, & partir de méthodes d’échan-
tillonnage appropriées, les fonctions de distribution et les parametres de transport des ions.
La simulation est arrétée lorsque tous les ions sont traités. Il faut souligner que l'algorithme
de Monte-Carlo est optimisée en déterminant le temps entre deux collisions successives o &
'aide de la méthode classique des collisions nulles [19,20] en utilisant la relation suivante :

ln(Rvol)

Viot

tyol = — (8)
ou Vot est la fréquence totale de collision ion-atome incluant la fréquence totale des collisions
réelles 1, et une fréquence de collision dite nulle v,y choisie de telle sorte que la fréquence vyt
soit toujours constante (v4or = 14 + Vuu = constante). Dans ce cas, le temps de vol (au lieu
d’&tre déterminé & 1’aide d’une relation intégrale pénalisante d'un point de vue temps de calcul)
est obtenu a I'aide de la relation (8) par simple tirage d’un nombre aléatoire Ryo) uniformément
distribué dans I'intervalle {0,1}. Ceci permet un gain de temps de calcul d’environ un facteur
5. Lors du traitement des collisions par la méthode de Monte-Carlo, la prise en compte de
l'anisotropie de la collision s’effectue en calculant Pangle de déviation X, de I'ion diffusé apres
le choc & Paide de la relation (9) par simple tirage de nombres aléatoires R,, uniformément
distribués dans l'intervalle {0,1} :

_ JoPolx, &) sin xdx
? oy o(x &) sinxdx

Ry (9)

3. Résultats

3.1. ETUDE PARAMETRIQUE. — Dans cette partie, on discute l'influence du diametre de la
collision d, et la profondeur de I'énergie du puits du potentiel £, sur 'angle de déviation,
les sections efficaces différentielle et intégrale. Dans la littérature les paramétres d et €, pour
les interactions ion-atome sont quasi inexistants ; c’est pourquoi nous montrons par la suite,
comment obtenir ces parametres a partir de 'observation de leur influence sur les sections
efficaces et également par ajustement de ces parametres en comparant les sections efficaces
mesurées et calculées [19,21].

La figure 2 montre la variation de 'angle de déviation x(b) pour plusieurs valeurs du diameétre
de la collision d. On observe que 1'augmentation de d entraine un décalage de la fonction de
déviation vers des valeurs plus élevées de b sans changer I'ordre de grandeur des angles de
déviation et en particulier ’angle de Rainbow. Ce décalage est tout simplement dd au fait que
I'augmentation du diamétre n’entraine qu’une simple translation du potentiel sans modifier
Pamplitude des forces d’attraction et de répulsion. Ceci peut étre aisément observée sur la
figure 3 qui montre une représentation schématique de la déviation de la particule M, dans
le repére du centre de masse pour deux diameétres de la collision différents. En revanche, la
variation de la profondeur du puits de potentiel e, fait varier 'amplitude de 'angle Rainbow
(voir Fig. 4). Ceci peut s’expliquer en se basant sur 'approximation d’impulsion donnée par
Johnson [22] pour le potentiel de Lennard-Jones qui montre que dans le cas d’un ion incident
rapide l'angle Rainbow est directement proportionnel & 1'énergie du puits.
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Fig. 2. — Angle de déviation en fonction du parameétre d’impact pour différentes valeurs du diamétre
de la collision d dans le cas d’un potentiel de type Lennard-Jones.

[Deviation angle as a function of the impact parameter for different values of the collision diameter d
in the case of the Lennard-Jones [6,12] potential |

Fig. 3. — Représentation schématique de la déviation d’une particule M; dans le repére du centre de
masse pour deux valeurs du diametre de la collision dans le cas d’un potentiel de type Lennard-Jones.

[Schematic representation of the deviation of a particle M; in the Center of Mass framework for two
values of the collision diameter d in the case of the Lennard-Jones potential.]
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du puits £, dans le cas d'un potentiel de type Lennard-Jones.

[Deviation angle as a function of the impact parameter for different values of the energy of the potential
well depth &, 1n the case of the Lennard-Jones potential ]

Les figures 5a et 5b représentent la section efficace différentielle pour respectivement plu-
sieurs diametres de la collision et énergies du puits. On observe comrme prévu que la section
efficace diminue en méme temps que le diametre de la collision car la surface d’interaction
diminue elle aussi Cependant la variation de la profondeur du puits affecte beaucoup moins
la section efficace différentielle sauf an point de la singularité (dx/db|y—y, = 0) En effet, sur
la figure 5b on observe que lorsque 1'énergie du puits augmente, le point de discontinuité se
déplace (conformément au comportement déja décrit dans le cas de la figure 4) vers les valeurs
de Pangle de déviation les plus élevées. La discontinuité n’apparait pas sur la courbe corres-
pondant & 'énergie la plus grande (g,/ks =116,36 K) tout simplement parce que le point de
discontinuité se trouve au deld de x = 7 rd. L' mfluence de d et e, sur les sections efficaces
différentielles se retrouve sur les sections efficaces intégrales (Figs. 6a et 6b)

L’angle de déviation et les sections efficaces différentielles et intégrales, calculés a partir
du potentiel de polarisation et utilisés aux faibles énergies ioniques, sont déja abondamment
décrits dans la littérature (voir par exemple McDaniel [9])

3.2. TESTS DE VALIDITE. — Les sections efficaces différentielles o(y, ;) et intégrales Qm(e;)
ont été déterminées par une approche classique. L’objectif de ce paragraphe est de discuter
sa validité dans les domaines d'énergies qui nous intéressent (c’est-a-dire jusqu’a quelques
dizaines d'eV). Les calculs sont effectuées dans le cas du systéme Art/Ar ol on dispose déja
de quelques mesures de sections efficaces différentielles et qui est choisi notamment en raison
de son utilisation dans les plasmas RF de dépot et de gravure (voir par exemple Surendra et
al. [23]).

Comme les parametres ¢, et d du potentiel Lennard-Jones dans le cas du systéme Ar™*/Ar
ne sont pas donnés dans la littérature, on a procédé & un ajustement de ces parameétres de
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Fig. 5. a) Section efficace différentielle en fonction de I'angle de déviation pour différentes valeurs
du diamétre d de la collision dans le cas d'un potentiel de type Lennard-Jones. b) Section efficace
différentielle en fonction de l'angle de déviation pour différentes valeurs de 1’énergie du puits ¢, dans
le cas d’'un potentiel de type Lennard-Jones.

[} Differential cross section as a function of the deviation angle for different values of the collision
diameter d 1n the case of the Lennard-Jones potential b) Differential cross section as a function of
the deviation angle for different values of the energy of the potential well depth p in the case of the
Lennard-Jones potential.)
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Fig. 6. — a) Section de transfert de la quantité de mouvement en fonction de 1 ’énergie relative pour

différentes valeurs du diamétre de la collision d dans le cas d’un potentiel de type Lennard-Jones b)
Section de transfert de la quantité de mouvement en fonction de 1 *énergie relative pour différentes
valeurs de I’énergie du puits e, dans le cas d’un potentiel de type Lennard-Jones.

[2) Momentum transfer collision cross section as a function of the relative energy for different values
the collision diameter d in the case of the Lennard-Jones potential. b) Momentum transfer collision
cross section as a function of the relative energy for different values of the energy of the potential well
depth ¢, in the case of the Lennard-Jones potential.]
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Tableau 1. — Energie réduite du puits ep/kp et diamétre de la collision d dans le cas du
potentiel Lennard-Jones pour le systéme Ar/Ar 1ssus de [1] et pour le systéme Ar™ /Ar calculés
dans ce travail.

[Reduced energy of the well depth e, /kg and collision diameter d in the case of the Lennard-
Jones potential for Ar/Ar system from [1] and Art/Ar system calculated in this work.]

ep/kp(K) | d(1070m)
Ar/Ar | 124,00 (1] | 3,418 [1]
Art/Ar | 120,38 4,408

kg = 8,617 x 10 %V K1

telle sorte que les sections efficaces différentielles issues du calcul classique soient en accord
avec les mesures de Vestal et al. [24] (voir Figs. 7a et 7b). L’accord observé sur ces figures
est assez cohérent avec les mesures y compris aux faibles valeurs de ’angle de déviation car
I'incertitude expérimentale est assez importante aux faibles valeurs de x (proche de + 60 %).
1l faut souligner que les parameétres &, et d choisis pour commencer les calculs sont ceux
correspondant aux interactions neutre-neutre (Ar/Ar). Les parameétres d et £, qui ont donnés
le meilleur accord entre mesures et calculs sont représentés dans le Tableau 1.

3.3. COEFFICIENTS DE TRANSPORT DANS LE SYSTEME Art/Ar . — Une fois que les para-
metres d et £, du potentiel de Lennard-Jones ont été déterminés et validés & travers les com-
paraisons effectuées avec les sections efficaces différentielles mesurées pour quelques énergies
ioniques, on peut déterminer les sections efficaces différentielles pour ’ensemble de I'intervalle
d’énergies nécessaires au code Monte-Carlo sachant qu’en dessous d’environ 0,1 eV, les sec-
tions efficaces différentielles ont été déterminées & partir du potentiel de polarisation et en
dessus & partir du potentiel de Lennard-Jones. La figure 8a représente la section efficace dif-
férentielle ainsi déterminée dans le systéme Art/Ar pour des énergies variant jusqu’a 100 eV.
Le traitement des collisions dans }J’algorithme de Monte-Carlo nécessite aussi la connaissance
des sections efficaces des processus inélastiques et en particulier celles du transfert de charge
résonnant qui est le processus dominant de freinage des ions car il ramene les ions accélérés
par le champ électrique sans cesse & ’énergie du gaz qui est dans notre cas un gaz faiblement
ionisé & la température ambiante (300 K). Les sections efficaces des processus élastiques et
inélastiques sont représentées sur la figure 8b Les coeflicients de transport calculés par le code
de Monte-Carlo permettant la simulation des expériences classiques de tube de dérive sont
représentées sur les figures 9a et 9b. On observe un bon accord entre les calculs et les mesures
car la barre d’erreur expérimentale est pour les vitesses de dérive et mobilités ioniques (Fig. 9a)
de 1 % pour un champ réduit E/N < 250 Td et de 3 % pour E/N > 250 Td [25]. L’incertitude
expérimentale sur ’énergie caractéristique donnée dans la compilation d’Ellis et al. [26] est de
Pordre de 10 % . La figure 9b représente notamment les énergies caractéristiques transverse
D+t /u, longitudinale Dy, /p et isotrope Do/ calculées par simulation de Monte-Carlo, 'énergie
Do/u étant définie par : Do/ = 2Dt/ + Dr/p)/3. On remarque que les mesures sont en
bon accord, non pas avec Dr/u, mais avec Do/pt qui est la quantité souvent mesurée dans la
littérature par les techniques de tube de dérive (voir McDaniel et Mason [28]). Ces accords
cohérents avec les incertitudes expérimentales sont dus au bon choix aussi bien des sections
efficaces différentielles qui ont été calculées & partir des potentiels d’interaction que des sections
efficaces intégrales et de transfert de charge résonnant,



1888

JOURNAL DE PHYSIQUE IIT | N°9
|
1 . — e
0tk —— Nos calculs | 3
4 Mesures de Vestal et al[24] ]
gg &=135eV 1
9 10 i ]
- ;
2 | | ]
@
g0 E
o f
£
P
® 10" £
o E
= E
5 F
c ol
Q -
B et .
2] E 3
r ]
[ 1
101 ) I T L — ‘ 1 ! —
0 1 2
a) Angle de déviation (rd)
. T T T T T T T T T v B
0k Nos calculs E
a2 Mesures de Vestal et al[24]
< =276 eV 1
£
SR 3
= Fle j
halt A
F\a
2 2 ]
210 E\2 E
o Eo\a 3
£ 1
o 4
(]
g 10 F
o o
E r
[}
o g
5 L
@ 10|
3 3
101 | I 1 1 ) il 1 — l 1 —
o 1 2
b ) Angle de déviation (rd)
Fig. 7. — a) Section efficace différentielle calculée & partir du potentiel Lennard-Jones [6,12] et mesu-

rée par Vestal et al. [24] pour une énergie relative €, =1,35 eV. b) Section efficace différentielle calculée
3 partir du potentiel Lennard-Jones [6,12] et mesurée par Vestal et al. [24] pour une énergie relative

gr =2,76 eV,

Ja) Differential cross section calculated from the Lennard-Jones [6,12] potential and measured by
Vestal et al. [24] for the relative energy e, = 1.35 eV. b) Differential cross section calculated from the
Lennard-Jones [6,12] potential and measured by Vestal et al. [24] for the relative energy e, = 2.76 eV.]
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Fig. 8 — a) Section efficace différentielle de collision élastique en fonction de 'angle de déviation et

de I'énergie relative dans le cas du systéme Ar*/Ar. b) Jeu de sections efficaces intégrales élastique et
inélastiques en fonction de 1'énergie relative dans le cas du systéme Art /Ar

[2) Differential cross section as a function of the deviation angle and the relative energy in the case of
the system Ar™/Ar b) Set of the integral elastic and inelastic collision cross sections as a function of
the relative energy in the case of the system Art/Ar.]

4. Conclusion

Cet article a été consacré a la détermination des sections efficaces différentielles et intégrales
ion- atome nécessaires au calcul des coefficients de transport des ions dans les gaz faiblement
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dans Ar mesurées [25] et calculées dans ce travail b) Energies caractéristiques en fonction du champ
réduit E/N dans le cas des ions Ar™ dans Ar.

[a) Drift velocity and mobility as a function of the reduced field E/N m the case of Ar" ions m Ar
gas measured [25] and calculated 1n the present work b) Characteristic energies as a function of the
reduced field E/N in the case of Ar" 10ns in Ar gas.]

jonisés. Dans le cas du systéme Art/Ar et pour des intervalles d’énergie allant jusqu’a quelques
dizaines d’eV, les sections efficaces ont été obtenues & partir des potentiels d’interaction de po-
larisation pour les faibles énergies (en dessous de 0,1 V) et de Lennard-Jones pour les énergies
plus élevées. La méthode de calcul des sections efficaces basée sur la mécanique classique a
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d’abord été validée par comparaison des sections efficaces différentielles mesurées et calculées.
Les parametres du potentiel Lennard-Jones ont ainsi été déterminés pour la premiére fois dans
la littérature dans le cas du systéme Art/Ar. Ensuite, ces sections efficaces ont été utilisées
dans un code de simulation statistique de Monte-Carlo du transport des ions Ar™ dans 1’Argon
a la température ambiante (300 K). Les coefficients de transport (vitesse de dérive, mobilité
ionique et coeflicient de diffusion) obtenus sont en bon accord avec les mesures de tube de dé-
rive de la littérature confirmant ainsi la validation de la méthode de détermination des sections
efficaces.

Dans le futur, les mémes méthodes de détermination des sections efficaces différentielles
permettant de prendre en compte l'effet de ’anisotropie des collisions seront appliquées au cas
des ions atomiques et moléculaires (01, OF, N*, NI, etc.) dans les gaz moléculaires (N3, O)
et leurs mélanges.
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