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PACS.52 20.Hv

tom~c,
molecular, ion and heavy-particle collisions

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

PACS 52.25.Fi Tran/port properties

Rdsumd. Cet

rticl~

est consacrd h la ddtermination des sections efficaces diffdrentielles

et int4grales ion-atome ~l4cessaires
au calcul des coefficients de transport des ions dans les gaz

faiblement ionis4s. Dansile
cas du systknle Ar+ /Ar et pour des intervalles d'4nergie allant jusqu'h

quelques dizaines d'ev, les sections eflicaces sont obtenues h partir des potentiels d'interaction

de polarisation pour lesjfaibles dnergies et de Lennard-Jones pour les 4nergies plus 41ev4es. La

m4thode de calcul des sections eflicaces bas4e sur la m4canique classique
a

d'abord 4t4 valid4e

par comparaison des sections efficaces diff4rentielles mesur4es et calcu14es Ensuite, ces sections

efficaces ont 4t4 utilis4es dans un code de simulation statistique de Monte-Carlo du transport
des ions Ar+ dons l'Argon h la temp4rature ambiante (300 K). Les coefficients de transport
(vitesse de ddrive, mobilitd ionique et coefficient de diffusion) obtenus sont en bon accord avec

les mesures de tube de d4rive de la htt4rature confirmant ainsi la validation de la m4thode de

d4termination des sections eflicaces.

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 Ar+/Ar system and for energy interval varying up to loo 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 l/). The obtained

transport coefficients (ion mobility, drift velocity and diffusion coefficient)
are in good agree-

ment with the drift tub,e nleasurenlents given in the literature thus confirming the validity of

the method of collision cross section calculation

1. Introduction

La moddlisation des d4charges
en

g4n4ral, et l'4tude du transport des ions dans les plasmas
froids non-thermiques en particulier, n4cessitent notamment la connaissance des sections effi-

caces de collision ion-atome. Dans les milieux gazeux formds par les d4charges hors 4quilibre,
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en raison des ordres de grandeur des 4nergies ioniques mises en jeu (quelques 41ectron-volt

au
maximum), ce sont surtout les collisions Alastiques et de transfert de charge r4sonnant

ou non-r6sonnant qui dominent, les autres processus indlastiques (excitation, ionisation, etc.)
sont moins probables. Dans tous les cas, l'4tude de l'ensemble de ces processus est essentielle

car c'est en partie h travers eux que se font les transferts d'impulsion et d'4nergie (comme

par exemple les vents 41ectriques dans les dAcharges couronnes). Ces processus peuvent Atre

4galement dAterminant dans la composition du plasma (crdation de nouvelles particules par

transfert de charge, dissociation, ionisation, etc.). C'est pourquoi dans cet article, on s'int4ressa

principalement aux processus ion-atome 41astiques et aussi de transfert de charge dont le role

est loin d'0tre n4gligeable dans le transport des ions dans les gaz atomiques car ils contribuent

h la diffusion, la viscosit4, la conductivitd dlectrique et thermique, etc.

De plus, le transport des ions est sensible non seulement h l'amplitude de la section ellicace

mais 4galement h la d4viation aprbs la collision qui qualifie le degr4 d'anisotropie de la collision.

C'est la raison pour laquelle on s'int4resse aux m4thodes de d4termination des sections ellicaces

intdgrales et surtout difldrentielles, afin de les utiliser par la suite dans le code de Monte-Carlo

pour calculer les parambtres de transport des ions dans les gaz atomiques en tenant compte

de l'anisotropie des collisions. Les sections ellicaces dilfdrentielles sont obtenues h partir des

potentiels d'interaction dont le choix est ddterminant sur le transport des ions. Les potentiels
d'interactions choisis sont le potentiel de polarisation pour les faibles dnergies ioniques (inf4-

rieures h environ 0,1 eV dans le cas du systbme Ar+/Ar dtudid dans ce
travail) et le potentiel

Lennard-Jones pour les dnergies plus dlevdes. Ces choix de potentiels nous permettent ensuite,

connaissant la trajectoire de la particule incidente largement ddcrite dans la litt4rature [1-3],
de d4terminer pour chaque 4nergie relative l'angle de d4viation h partir de la relation entre

le potentiel et le parambtre d'impact. Les sections ellicaces dilfdrentielles sont ensuite obte-

nues h partir de l'angle de ddviation en utilisant comme approximation les expressions basdes

sur la m4canique classique. Une solution numdrique appropride sera d4veloppde pour traiter le

problbme de la singularitd qui apparait dans le calcul de la section ellicace dilfdrentielle issues

du potentiel Lennard-Jones. Darts le but de mieux comprendre l'influence du choix de l'dner-

gie du puits et du diambtre de la collision dans le cas du potentiel Lennard-Jones, une dtude

paramdtrique sera eIfectu4e en analysant l'angle de ddviation et les sections ellicaces dilfdren-

tielles et int4grales. Ensuite, la validation de l'utilisation de l'approche classique sera discutde

en comparant les sections ellicaces calculdes et mesurdes dans le cas du systbme Ar+/Ar. La

confirmation de cette validation du calcul des sections ellicaces a ensuite 4td discutde en dAter-

minant les coefficient de transport (vitesse de ddrive, mobilitd, coefficients de diffusion, etc. des

ions Ar+ dans Ar par simulation statistique de Monte-Carlo qui prend en compte l'anisotropie

de la collision h partir des sections ellicaces dilfdrentielles.

2. Mdthode de calcul

2,I. M#THODES DE CALCUL DE L'ANGLE DE D#VIATION ET DES SECTIONS EFFICACES.

(tant donnde la complexit4 de la structure des atomes, la connaissance du potentiel d'inter-

action r4el est dillicilement envisageable. En revanche, on peut utiliser des modAles mathdma-

tiques qui simulent d'une manibre raisonnable le potentiel d'interaction ion-atome. Le choix

du potentiel d'interaction ion-atome peut se faire h partir de deux critAres. Il faut considdrer

d'une part les diIlicult6s de calcul assocides h la forme du potentiel d'interaction et d'autre

part le degrd de prdcision ddsird darts la description des interactions ion-atome. Il est clair que

ces deux points de vue peuvent 0tre antagonistes car les fonctions potentielles voisines de la

rdalitd physique conduisent souvent h des calculs laborieux pouvant entrainer des impr4cisions
d'ordre numdrique. La question qui se pose est de savoir quelles sort les formes du potentiel
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que l'on peut considdrer avec une bonne approximation pour les collisions ion-atome qui nous

int4ressent. Le choix s'est orientd vers le potentiel de polarisation pour des rdgions d'dnergies
relativement faibles et le potentiel de Lennard-Jones pour les valeurs d'dnergie plus impor-

tantes. Les domaines d'4nergies choisis ne sont pas sullisamment dlev4s pour exiger l'utilisation

d'un troisibme type de potentiel pour les plus hautes 4nergies. Il faut cependant savoir que,
de manibre gdndrale, l'interaction ion-atome peut Atre divisde en longue, moyenne et courte

port4e. On peut se r4f4rer aux ouvrages qui traitent en d4tails ces diIf4rents types d'interaction

(Hirschfelder et al. iii et [4], Certain et Bruch [5], Maitland et al. [6], Jancel et Kahan iii, et

Gray et Gubbins [8]).
Le potentiel de polarisation est choisi dans ce travail parce qu'il est g4n4ralement bien adaptd

pour les interactions ion-atome de faible dnergie et de longue portde. Il s'dcrit

~~~~
~4

~~~

oh e est la charge dlectrique de l'ion projectile, et a
le coefficient de polarisation de l'atome

cible. Ce potentiel de polarisation ou d'induction prend naissance principalement h partir de

l'interaction de la charge ionique avec le moment multipolaire induit de l'atome Dans ce cas,

les ions peuvent avoir deux types de trajectoires celles de forme hyperbolique et celles en

spirale correspondant respectivement h des grands et faibles moments angulaires. Dans le cas

des trajectoires spirales, l'ion p14g4 darts son orbite peut effectuer plusieurs rotations jusqu'h son

djection par une force rdpulsive (voir par exemple McDaniel [9] ). Un tel phdnombne peut alt6rer

de faqon substantielle l'ordre de grandeur des parambtres de transport des ions. Mais compte

tenu des limites inf4rieures des 4nergies ioniques moyennes mises en jeu dans les ddcharges
41ectriques qui nous intdressent (supdrieures h l'dnergie du gaz), le phdnombne de p14geage
peut Atre ndgligd.

Le potentiel de type Lennard-Jones est davantage utilisd pour les interictions neutre-neutre

mais il reprdsente aussi une bonne approximation pour les interactions ion-atome surtout dans

les rdgions d'dnergie intermddiaire [lo, iii. Darts notre cas, il s'dcrit

V(r)
=

4ep
~~)~~ ~)~j

(2)
r r

Le diambtre de la collision d correspond h la valeur du potentiel pour laquelle V(d)
=

0. ep
repr4sente la profondeur maximale du puits. Le terme attractif en

(d/r)~ reprdsente correcte-

ment les interactions dipole induit-dip61e induit entre atomes (interaction longue portde). Le

terme (d/r)~2 du potentiel de Lennard-Jones correspond h la branche r6pulsive reprdsentant
les interactions de courte port6e. Dans cet article, nous avons choisi pour ce terme la puissance
12. Ddsormais, quand nous faisons r6fdrence au potentiel de Lennard-Jones nous l'entendons

avec la forme (2). La prdsence des deux termes (attractif et rdpulsif) est justifide par le fait que

lorsque l'ion s'approche d'un atome, les forces interatomiques sont d'abord attractives, puis
quand les nuages dlectroniques commencent h s'interp4ndtrer les forces d'attraction diminuent

rdgulibrement et h plus faible distance, deviennent rdpulsives.
Le calcul de la section ellicace de diffusion d'un faisceau d'ions en mdcanique quantique,

ndcessite habituellement la considdration d'un nombre extrAmement large d'ondes partielles
ndcessitant ainsi des temps de calcul prohibitif. Heureusement, les grands angles de ddviation

peuvent Atre souvent traitds h l'aide de la mdcanique dassique plus simple d'emploi, et il peut
devenir ndcessaire de prendre en compte la nature quantique du mouvement des particules qui
entrent en collision seulement aux foibles angles de ddviation. Cependant, plusieurs mdthodes

de calcul basdes
sur la mdthode classique ont dtd d4veloppdes et appliqudes au calcul de la
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b

b~

Fig. I. Angle de d4viation incluant la ddfinition des diffdrents paramAtres d'impacts bo, bi, b2, b3

et bR dons le cas
d'un potentiel de type Lennard-Jones.

[Deviation angle involving the definitions of the various impact parameters bo, bi, b2, b3 and bR in the

case of the Lennard-Jones potential.]

diffusion h faible angle de d4viation [12,13]. Dans ce qui suit, on va ddcrire la m4thode utilisde,
bas4e sur la m4canique classique, de la diffusion 41astique dans le cas du potentiel Lennard-

Jones qui est un
potentiel h sym4trie sphdrique.

Le problbme de collision de deux particules est rdduit au mouvement d'une seule particule

sous l'influence d'un potentiel central dans le repbre de centre de masse. La fonction de ddviation

x de l'interaction ion-atome ddpendant du parambtre d'impact b et de l'4nergie relative er,

s'obtient directement h partir de la conservation d'dnergie et du moment angulaire [14,15]
:

x(b
e yr 2 /~~

dP
~

o
II P~ V(p) le~)1/2' (3)

Dans cette expression, nous avons elfectud un changement de variable p =

b/r pa dtant la

valeur la plus petite de deux racines rdelles solution du polyn6me au ddnominateur 11 p2
V(p) let

=
0). Le comportement typique de la fonction de ddviation x(b, er) pour un potentiel

de Lennard-Jones est reprdsent4 sur la figure I. Les interactions avec un angle de ddviation

positif sont attribudes h la partie rdpulsive du potentiel Lennard-Jones (interaction de courte

portde) ayant des faibles valeurs du parambtre d'impact. L'angle de ddviation ddcroit quand le

parambtre d'impact augmente, jusqu'h ce que les forces attractives et rdpulsives se neutralisent

mutuellement pour b
=

bo, ce qui donne une ddviation nulle. Pour de grandes valeurs de b, la

partie attractive du potentiel Lennard-Jones (interaction longue portde) l'emporte et conduit

au changement de direction de la fonction de ddviation qui converge vers zdro quand b tend

vers l'infini. D'autre part, lorsque b
=

bR, on observe que la fonction de ddviation pr4sente

un extremum correspondant h l'angle xR (voir Fig. i). #tant donna qu'un angle de ddviation

peut correspondre h plusieurs paramAtres d'impacts (voir Fig. I oh jxi correspond h bi, b2 et

b3), la d4termination de la section ellicace diIf4rentielle a(x, er) n4cessite l'addition de tous les
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parambtres d'impact qui conduisent h la mAme valeur de l'angle de d4viation

~~~' ~~~

il~

x
~j ~~ ~~ ~~~

De manibre g4n4rale, pour les angles de d6viation x < xR, il y a trois parambtres d'impact bi, b2

et b3 qui interviennent dans le calcul de la section ellicace diIf4rentielle, tandis que pour x > xR,

un seul parambtre d'impact bi intervient dans le calcul de la section ellicace diIf4rentielle. Cette

m4thode de ddtermination de la section ellicace diIf4rentielle a 4t4 d4veloppAe par McDowell

et Coleman [15], ou bien par Pauly et Toennies [16], ou encore par Bransden et Joachain iii].
Il est important de noter la pr4sence d'une singularit6 dans l'expression dassique de la section

ellicace diff4rentielle (4) incluant le terme (dx/db)~~ qui s'annule pour x = xR. L'angle xR est

l'angle de ddviation minimum appeld aussi l'angle de Rainbow par analogie aux phdnomAnes
optiques de diffusion de la lumibre sur les fines gouttelettes de pluie donnant naissance h l'arc-

en-ciel. La d4viation des ions atomiques par d'autres atomes est similaire h la ddviation de la

lumiAre dans une goutte d'eau (phdnombne de l'arc-en-ciel) Ce phdnombne
a dtd soulignd pour

la premibre fois par Mason [18].
Afin de r4soudre le problbme de singularitd qui se pose pour la dAtermination de la section

ellicace dilfdrentielle pour xR, la fonction de ddviation peut Atre ddveloppde au voisinage de

l'angle xR comme suit

x(b. er)
= xR + ji(b bR)~ (5)

avec

I
jd~xj~

2 db2
~_~~

i partir de ce ddveloppement, le comportement de la partie "Rainbow" de la section efficace

dilfdrentielle (c'est-h-dire
au voisinage de l'angle xR) est facilement ddrivable en considdrant

seulement les contributions b2jdb2/dxj et b3jdb3/dxj dans l'dquation (4) et en ndgligeant la

contribution suppldmentaire bi jdbi /dxj (voir Fig. I). Si du c6td sombre "dark side" de l'angle
Rainbow ix > xR) seul le terme en bi de la relation (4) intervient dans le calcul de a(x, er),

du c6te flair "bright side" ix < xR), la section ellicace dilfdrentielle de Rainbow se calcule h

partir de

~~~' ~~~ ~

Sin
xRifii/- xR)i~/~' ~~~

Dans l'dtude des propridtds d'un systbme ion-atome, oh l'on ddsire (valuer l'importance des

collisions dlastiques, on a souvent besoin de ddfinir leurs sections ellicaces diIf6rentielles comme

on l'a fait dans ce paragraphe, ainsi que sa section ellicace de transfert de la quantitA de

mouvement Qm(er)

« m

Qm(er)
=

27r a(x, er) ii
cos

x) sin xdx
"

27r ii
cos X)bdb ii)

2.2. MLTHODE DE MONTE-CARLO. Une fois connues les sections elficaces diifdrentielles et

intdgrales, il est possible de prendre en compte l'anisotropie des collisions pour le calcul des

coefficients de transport des ions dans les gaz faiblement ionisds en elfectuant la simulation

du transport des ions par une mdthode de Monte-Carlo qui est ddcrite en ddtail dans la lit-

tdrature jig, 20]. Il faut tout de mAme noter que c'est une mdthode dite au coup par coup oh

les ions germes sont traitds un par un depuis leur crdation jusqu'h leur disparition soit par

certains processus collisionnels (transfert de charge asymdtrique)
ou par ddpassement des li-

mites du domaine de simulation. Dans un cas comme dans l'autre, tout ion dmis h partir d'une
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position ro, avec une vitesse ~o h l'instant to elfectue une succession de vols libres ponctuAs

par des collisions dlastiques ou indlastiques suppos4es locales et instantandes avant d'atteindre

les limites spatio-temporelles du domaine. Durant chaque temps de vol libre, la position et la

vitesse de l'ion avant le choc sort ddtermindes par les lois de la mdcanique dassique, tandis

que la nature de la collision et la vitesse de l'ion juste aprbs le choc dApendent des sections

ellicaces dilfdrentielles et intAgrales. Pendant les collisions successives, certaines informations

(positions, vitesses, etc.) sont stockAes darts le but de calculer, h partir de mdthodes d'Achan-

tillonnage appropriAes, les fonctions de distribution et les parambtres de transport des ions.

La simulation est arrAtde iorsque tous ies ions sont traitds. Il faut souligner que l'algorithme
de Monte-Carlo est optimisde en ddterminant le temps entre deux collisions successives tvoi h

l'aide de la mdthode dassique des collisions nulles [19, 20] en utilisant la relation suivante :

mjRv~j
~~

oh vtot est la frdquence totale de collision ion-atome induant la frAquence totale des collisions

rdelies 1q et une
lrdquence de collision dite nuile vn~i choisie de telle sorte que la frdquence vtot

soit toujours constante (vtot
= li + vn~i =

constante). Darts ce cas, le temps de vol (au lieu

d'Atre ddtermind h l'aide d'une relation intdgrale pdnalisante d'un point de vue temps de calcul)
est obtenu h l'aide de la relation (8) par simple tirage d'un nombre a14atoire Rv~i uniform4ment

distribud dans l'intervalle (0,1). Ceci permet un gain de temps de calcul d'environ
un

facteur

5. Lors du traitement des collisions par la m4thode de Monte-Carlo, la prise en compte de

l'anisotropie de la collision s'elfectue en calculant l'angle de ddviation xp de l'ion dilfusd aprbs
le choc h l'aide de la relation (9) par simple tirage de nombres aldatoires R~~ uniformdment

distribuds darts l'intervalle (0,1)

R~
=

f/~ ?(x, Er) sin xdx

~ II
? IX, Er) sin xdx

j9)

3. Rdsultats

3.I. IITUDE PARAMLTRIQUE. Dans cette partie, on discute l'influence du diamAtre de la

collision d, et la profondeur de l'dnergie du puits du potentiel ep sur l'angle de ddviation,
les sections ellicaces dilfdrentielle et intdgrale. Dans la littdrature les parambtres d et ep pour
les interactions ion-atome sont quasi inexistants c'est pourquoi nous montrons par la suite,

comment obtenir ces paramAtres h partir de l'observation de leur influence sun les sections

ellicaces et 4galement par ajustement de ces parambtres en comparant les sections ellicaces

mesurdes et calculdes jig, 21].
La figure 2 montre la variation de l'angle de ddviation x(b) pour plusieurs valeurs du diambtre

de la collision d. On observe que l'augmentation de d entraine un ddcalage de la fonction de

d4viation vers des valeurs plus dlevdes de b sans changer l'ordre de grandeur des angles de

d4viation et en particulier l'angle de Rainbow. Ce ddcalage est tout simplement dfi au fait que

l'augmentation du diambtre n'entraine qu'une simple translation du potentiel sans modifier

l'amplitude des forces d'attraction et de rdpulsion. Ceci peut Atre ais4ment observ4e sur la

figure 3 qui montre une repr4sentation sch4matique de la ddviation de la particule Mr dans

le repbre du centre de masse pour deux diambtres de la collision diIf4rents. En revanche, la

variation de la profondeur du puits de potentiel ep fait varier l'amplitude de l'angie Rainbow

(voir Fig. 4). Ceci peut s'expliquer en se basant sur l'approximation d'impulsion donnde 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 h l'dnergie du puits.
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Fig. 2. Angle de d4viation en fonction du parambtre d'impact pour diff4rentes valeurs du diambtre

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

x

Fig. 3. Repr4sentation sch4matique de la d4viation d'une particule Mr dans le repbre du centre de

masse pour deux valeurs du diambtre de la collision dans le cas d'un potentiel de type Lennard-Jones.

[Schematic representation of the deviation of a particle Mr 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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Fig. 4 Angle de d4viation en fonction du parambtre d'impact pour diff4rentes valeurs de l'4nergie
du puits ep 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 ep in the case of the Lennard-Jones potential.]

Les figures 5a et 5b repr4sentent la section ellicace dilfdrentielle pour respectivement plu-
sieurs diamAtres de la collision et dnergies du puits. On observe comme prdvu que la section

eflicace diminue en mAme temps que le diamAtre de la collision car la surface d'interaction

diminue elle aussi Cependant la variation de la profondeur du puits affecte beaucoup moins

la section eflicace dilfdrentielle sauf au point de la singularitd (dx/dbj~=~~
=

0) En elfet, sur

la figure 5b on observe que lorsque l'dnergie du puits augmente, le point de discontinuit4 se

ddplace (conformAment au comportement d6jh ddcrit dans le cas de la figure 4) vers les valeurs

de l'angle de ddviation les plus dlevdes. La discontinuitd n'apparait pas stir la courbe corres-

pondant h l'dnergie la plus grande (ep/kB =116,36 K) tout simplement parce que le point de

discontinuitd se trouve au dell de x = 7r rd. L'influence de d et ep sur les sections eflicaces

dilfdrentielles se retrouve sur les sections eflicaces intbgrales (Figs. 6a et 6b)
L'angle de ddviation et les sections eflicaces dilfdrentielles et intdgrales, calculds h partir

du potentiel de polarisation et utilisds aux faibles dnergies ioniques, sont ddjh abondamment

ddcrits dons la littdrature (voir par exemple McDaniel [9])

3.2. TESTS DE VALIDITL. Les sections elficaces di1f6rentielles a(x, er) et intdgrales Qm(er)
ont dtd ddtermindes par une approche classique. L'objectif de ce paragraphe est de discuter

sa vaiiditd dans les domaines d'dnergies qui nous intdressent (c'est-h-dire jusqu'h quelques
dizaines d'ev). Les calculs sont elfectudes dans le cas du systbme Ar+/Ar off on dispose ddjh

de quelques mesures de sections eflicaces dilfArentielles et qui est choisi notamment en raison

de son utilisation dans les plasmas RF de ddp6t et de gravure (voir par exemple Surendra et

al. [23] ).
Comme les parambtres ep et d du potentiel Lennard-Jones dans le cas du systAme Ar+ /Ar

ne sont pas donnds dons la litt4rature,
on a procddd h

un ajustement de ces parambtres de
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Fig. 5. a) Section eflicace diffdrentielle en fonction de l'angle de ddviation pour diffdrentes valeurs

du diambtre d de la collision dans le cas d'un potentiel de type Lennard-Jones. b) Section eflicace

diff4rentielle en fonction de l'angle de d4viation pour diff4rentes valeurs de l'4nergie du puits ep dons

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

[a) Differential cross section as a
function of the deviation angle for different values of the collision

diameter d in 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 ep in the case of the

Lennard-Jones potential.]
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Fig. 6. a) Section de transfert de la quantit4 de mouvement en fonction de '4nergie relative pour

diff4rentes valeurs du diamktre de la collision d dans le cas d'un potentiel de type Lennard-Jones b)
Section de transfert de la quantit4 de mouvement en fonction de '4nergie relative pour diff4rentes

valeurs de l'4nergie du puits ep dans le cas d'un potentiel de type Lennard-Jones.

[a) 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 ep in the case of the Lennard-Jones potential.]
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Tableau I. llnergie rdduite du pints ep/kB et diamdtre de la collision d dans le cas d~

potentiel Lennard-Jones pour le systdme Ar/Ar
issus de f1) et pour le systdme Ar+ /Ar calculds

dans ce tra~ail.

[Reduced energy of the well depth ep/kB and collision diameter d in the case of the Lennard-

Jones potential for Ar/Ar system from iii and Ar+ /Ar system calculated in this work.]

EP/kB(K) d(10~~°m)

Ar/Ar 124,00 [Ii 3,418 iii
Ar+/Ar 120,38 4,408

kB
"

8,617 x
10~~eV K~~

telle sorte que les sections eflicaces diIf6rentielles issues du calcul classique soient en accord

avec les mesures de Vestal et al. [24] (voir Figs. 7a et 7b). L'accord observ4 sur ces figures
est assez cohdrent avec les mesures y compris aux foibles valeurs de l'angle de ddviation car

l'incertitude exp6rimentale est assez importante aux foibles valeurs de x (proche de + 60 %).
Il faut souligner que les paramAtres ep et d choisis pour commencer les calculs sont ceux

correspondant aux interactions neutre-neutre (Ar/Ar). Les parambtres d et ep qui ont donnds

le meilleur accord entre mesures et calculs sont reprdsentds dans le Tableau 1.

3.3. COEFFICIENTS DE TRANSPORT DANS LE SYSThME Ar+/Ar Une fois que les para-
mbtres d et ep du potentiel de Lennard-Jones ont dtd ddterminds et valid6s h travers les com-

paraisons eIfectu4es avec les sections ellicaces diIf4rentielles mesur6es pour quelques 4nergies
ioniques, on peut ddterminer les sections ellicaces dilfdrentielles pour l'ensemble de l'intervalle

d'dnergies n4cessaires au code Monte-Carlo sachant qu'en dessous d'environ 0,1 eV, les sec-

tions ellicaces diIf4rentielles ont 4t4 d4termindes h partir du potentiel de polarisation et en

dessus h partir du potentiel de Lennard-Jones. La figure 8a reprdsente la section ellicace dif-

f6rentielle ainsi d6termin6e dans le systbme Ar+ /Ar pour des dnergies variant jusqu'h 100 eV.

Le traitement des collisions dons l'algorithme de Monte-Carlo nAcessite aussi la connaissance

des sections ellicaces des processus inAlastiques et en particulier celles du transfert de charge
r4sonnant qui est le processus dominant de freinage des ions car il rambne les ions accdldrds

par le champ 41ectrique sans cesse h l'4nergie du gaz qui est dans notre cas un gaz faiblement

ionisd h la tempdrature ambiante (300 K). Les sections ellicaces des processus dlastiques et

indlastiques sont reprdsent4es sur la figure 8b Les coefficients de transport calculds par le code

de Monte-Carlo permettant la simulation des exp4riences classiques de tube de ddrive sont

reprdsentdes sur les figures 9a et 9b. On observe un bon accord entre les calculs et les mesures

car la barre d'erreur exp4rimentale est pour les vitesses de ddrive et mobilit4s ioniques (Fig. 9a)
de I % pour un champ r4duit E IN < 250 Td et de 3 % pour E IN > 250 Td [25]. L'incertitude

exp4rimentale sur l'4nergie caract4ristique donnde dans la compilation d'Ellis et al. [26] est de

l'ordre de 10 % La figure 9b repr4sente notamment les dnergies caractdristiques transverse

DTllL, longitudinale DLllL et isotrope Do llL calculdes par simulation de Monte-Carlo, l'dnergie
DollL dtant d4finie par :

DollL
=

(2DTllL + DLllL)/3. On remarque que les mesures sont en

bon accord, non pas avec DTllL, mais avec Do llL qui est la quantit4 souvent mesurde dans la

littdrature par les techniques de tube de ddrive (voir McDaniel et Mason [28]). Ces accords

cohdrents avec les incertitudes expdrimentales sont dus au bon choix aussi bien des sections

eflicaces dilfdrentielles qui ont dtd calculdes h partir des potentiels d'interaction que des sections

eflicaces int4grales et de transfert de charge rdsonnant.



1888 JOURNAL DE PHYSIQUE III N°9

l~ NOS calculs

6 Mesures de festal et al[24]
En1 35 eV°i

o l~%
ZO

&
]

~E l~
~E

~#

n

wI 10'
I

I
l~

iv
o 2

~) Angle de d4viation (rd)

~~ Noscalculs

~ Mesures de Vestal et al[24]

&~
£p2 76 eV

E
g l~

~[
~

~
~

g
I

fl l~ ~

E
g
n

g
~

lo'

u
~E P~n~

~
~

o ~ ~ ~
= ~ ~~ n ~~~~ ~ ~ ~

6
~

~

° l~ ~ ~
~ ~

~ 6
~

~ ~ ~

~~ / ~

~
~

~

~

i~,
o 2

b) Angle de dkviation (rd)

Fig. 7. a) Section eflicace diff4rentielle calcu14e h partir du potentiel Lennard-Jones [6,12j et mesu-

r4e par Vestal et al. [24] pour une dnergie relative er =1,35 eV. b) Section eflicace diff4rentielle calcu14e

h partir du potentiel Lennard-Jones [6,12] et mesur4e par Vestal et al. [24] pour une 4nergie relative

er =2,76 eV.

[a) Differential cross section calculated from the Lennard-Jones [6,12] potential and measured by

Vestal et al. [24] for the relative energy er =
1.35 eV. b) Differential cross section calculated from the

Lennard-Jones [6,12] potential and measured by Vestal et al. [24j for tile relative energy er =
2.76 eV.j
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Fig. 8 a) Section elficace diffArentielle de collision 61astique en fonction de l'angle de dAviation et

de l'Anergie relative dans le cas du systAme Ar+/Ar, b) Jeu de sections elficaces intAgrales Alastique et

inAlastiques en fonction de l'Anergie relative dans le cas du systAme Ar+ /Ar

la) 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 Ar+ /Ar.j

4. Conclusion

Cet article a AtA consacrA h la dAtermination des sections efficaces dilfArentielles et intAgrales
ion- atome ndcessaires au calcul des coefficients de transport des ions darts les gaz faiblement
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Fig. 9. a) Vitesse de dArive et mobilit6 en fonction du champ rAduit E IN dans le cas des ions Ar+

dans Ar mesurAes [25] et calculdes dans ce travail b) (nergies caractdristiques en fonction du champ

rdduit E/N dans le cas des ions Ar+ dans Ar.

[a) Drift velocity and mobility as a function of the reduced field E IN m the case of Ar+ ions m
Ar

gas measured [25] and calculated m the present work b) Characteristic energies as a function of the

reduced field E IN in the case of Ar+
ions in Ar gas-j

ionisAs. Dans le cas du systAme Ar+ /Ar et pour des intervalles d'4nergie allant jusqu'h quelques

dizaines d'ev, les sections efficaces ont AtA obtenues h partir des potentiels d'interaction de po-

larisation pour les faibles Anergies (en dessous de 0,1 eV) et de Lennard-Jones pour les dnergies
plus AlevAes. La mAthode de calcul des sections efficaces basAe sur la mdcanique classique a
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d'abord AtA validAe par comparaison des sections eflicaces dilfArentielles mesurAes et calculAes.

Les parambtres du potentiel Lennard-Jones ont ainsi 4tA dAtermin4s pour la premiAre fois dans

la littdrature dans le cas du systAme Ar+/Ar. Ensuite, ces sections eflicaces ont Atd utilisAes

dons un code de simulation statistique de Monte-Carlo du transport des ions Ar+ dans l'Argon
h la tempArature ambiante (300 K). Les coefficients de transport (vitesse de dArive, mobilit4

ionique et coefficient de diffusion) obtenus sont en bon accord avec les mesures de tube de dA-

rive de la littArature confirmant ainsi la validation de la mdthode de dAtermination des sections

eflicaces.

Dans le futur, les mAmes mdthodes de ddtermination des sections eflicaces dilfdrentielles

permettant de prendre en compte l'elfet de l'anisotropie des collisions seront appliquAes au cas

des ions atomiques et molAculaires (O+, O(, N+, N(, etc.) dans les gaz moldculaires (N2, 02)
et leurs mAlanges.
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