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Introduction générale







INTRODUCTION GENERALE

Observer et comprendre le monde jusque dans ses éléments les plus fins constitue une
quéte perpétuelle de la recherche scientifique. Les sciences de I’infiniment petit, issues
de cette course vers le nanomonde, ont vu apparaitre de nombreuses technologies desti-
nées a caractériser et donc optimiser des matériaux nanostructurés en plein essors, que
ce soit dans le domaine de la recherche ou de I’industrie. Parmi les outils de mesures
et d’imagerie les plus prisés actuellement, nous pouvons citer, a titre d’exemple, les mi-
croscopes électroniques (MEB, MET) ou encore les microscopes a sonde locale (STM,
AFM, SNOM,...).

Dans ce travail de these, nous nous intéressons essentiellement a la nanothermique, et
plus particulierement a la caractérisation thermique et radiative (et donc optique) des sur-
faces en zone de champ proche. En effet, s’il est courant d’étudier les propriétés radiatives
d’une surface en zone de champ lointain (c’est-a-dire ou les ondes électromagnétiques
émises par ladite surface suivent globalement la loi de Planck, et présentent un compor-
tement typiquement incohérent, aussi bien spatialement que temporellement), de récentes
études [1, 2, 3, 4, 5, 6] ont réussi a démontrer I’importance des ondes de surface, obser-
vables uniquement a une distance sub-longueur d’onde. Celles-ci se caractérisent, d’une
part, par une forte augmentation de la densité d’énergie électromagnétique lorsque 1’on
se rapproche de la surface, et d’autre part, par I’apparition d’'un phénomene de cohérence
spatiale et temporelle de sources thermiques, pourtant incohérentes en champ lointain.
C’est dans ce contexte qu’a été introduite la microscopie dite TRSTM (Thermal Radia-
tion Scanning Tunnelling Microscopy), en 2006, par I’équipe de Y. de Wilde [7]. Ce type
de microscopie s’appuie sur la technologie ASNOM (Apertureless Scanning Near-field
Optical Microscopy), laquelle consiste a positionner une sonde a proximité de la surface
d’un échantillon, i.e. en zone de champ proche optique. Le but est d’utiliser I’extrémité de
la sonde comme nanodiffuseur perturbant les ondes évanescentes confinées au niveau de
I’interface et diffractant donc un signal sous forme d’ondes propagatives mesurables en
champ lointain. La particularité du microscope TRSTM est que la présence des ondes de
surface ne nécessite aucune source d’excitation externe, ce qui permet de mesurer directe-
ment le champ proche thermique au niveau de I’extrémité de la sonde. L’ image thermique
s’obtient alors en scannant I’intégralité de la surface de 1’échantillon. Elle présente poten-
tiellement une résolution proche du rayon de courbure de la sonde (quelques nanometres),
c’est-a-dire bien en deca de ce que 1’on obtient dans le cas d’un systéme optique classique
(de I’ordre de la dizaine de microns dans I’infrarouge moyen, du fait de la limite de la
diffraction). Cependant, si il est possible d’estimer I’allure théorique du champ proche
thermique au dessus d’un échantillon a une longueur d’onde et une température données
(par calcul de la EM-LDOS, ie la densité locale d’états photoniques [7]), son interaction
avec une sonde de forme et de matériau particuliers est actuellement trés peu connue, ce
qui rend difficile I’interprétation des images obtenues via la technique TRSTM.

Une des voies envisageables pour résoudre ce probleme est la modélisation d’un tel
microscope, et notamment de la diffusion d’une onde de surface par une pointe diffusante.
C’est donc dans cette dynamique de recherche que s’inscrit mon travail de these. La dif-
ficulté est alors de déterminer les modeles les plus adéquats pour décrire un tel dispositif.
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En effet, il existe actuellement de nombreuses méthodes permettant de déterminer la dif-
fusion de la lumiére par une particule se trouvant a proximité d’une interface. Parmi les
plus importantes, nous pouvons citer la MMP (Multiple Multipole Method) développée
par Hafner [8], la DSM (Discrete Source Method) introduite par Eremin et al. [9], ainsi
que la T-matrix [10, 11, 12]. Cependant, une des limitations majeurs de ces trois méthodes
est lié a I’apparition de complications lors de I’étude de particules inhomogenes ou a géo-
métrie complexe. Pour décrire de tels objets, la DDA (Discrete Dipole Approximation)
[13, 14], et plus particulierement la DDSURF [15] et la DDA-SI ! [16] (méthodes DDA
prenant en compte la présence d’une interface ), constituent une approche complete basée
sur la discrétisation de 1’objet étudié par un ensemble fini de dipdles. Leur inconvénient
principal est la rapide augmentation de la RAM nécessaire lorsque la forme de la particule
se complexifie. En effet, pour limiter les effets de marches a niveau de sa surface (cette
pixellisation étant due a la discrétisation spatiale de 1’objet), un plus grand nombre de
dipdles est indispensable.

Une autre possibilité est I'utilisation de la méthode FDTD (Finite-Difference Time-Do-
main) [17], laquelle consiste a résoudre les équations de Maxwell par le biais d’une dis-
crétisation spatiale et temporelle, ainsi que d’une approximation des dérivées partielles
par la méthode des différences finies. Cette technique est elle aussi assez gourmande en
ressource dans le cas d’objets a géométrie complexe, mais il existe différentes solutions
destinées a limiter ces ressources nécessaires, telles que les maillages non-uniformes,
les maillages tétraédriques, ou les sous-maillages. Une autre contrainte est liée au fait
que, contrairement aux méthodes décrites précédemment, la FDTD ne permet d’obtenir
le champ électromagnétique qu’a proximité de la particule. La détermination du champ
lointain nécessite alors une transformation champ proche/champ lointain (NFTFF - Near
Field To Far Field transformation) [18, 19] pouvant prendre en compte la présence d’un
substrat. Cependant, il existe de nombreux avantages li€s a I’emploi de la FDTD. En ef-
fet, une des grandes forces de la FDTD est que le calcul se fait dans le domaine temporel.
Cela permet, par le biais d’une transformée de Fourier, d’obtenir nos résultats dans le do-
maine fréquentiel sur un large spectre, et ce grace a un seul et unique calcul numérique.
C’est donc en se basant sur ces considérations que nous avons choisi d’utiliser la méthode
FDTD/NFTFF pour modéliser le comportement optique de la pointe d’un microscope
optique en champ proche, et plus particulierement d’un microscope TRSTM.

Ce manuscrit est constitué de trois parties, chacune d’entre elles se décomposant en
deux chapitres :

La premiere partie est dédiée a 1’étude des ondes de surface et de la microscopie op-
tique en champ proche. Le chapitre 1 développe les notions de champ proche et d’ondes
évanescentes, d’abord dans le cas général, puis en se restreignant au champ proche op-
tique. Une étude approfondie portant sur 1’estimation de la densité d’énergie électroma-
gnétique a proximité d’une interface plane entre deux milieux y est aussi détaillée.

'Mttp://www.scattport.org/index.php/programs—menu/
volume—-integral-menu/448-dda-si-home-page
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En ce qui concerne le second chapitre, il se focalise essentiellement sur les travaux expé-
rimentaux menés durant mon Master Recherche puis dans le cadre de ma theése au labora-
toire. Ainsi, apres une introduction aux différentes technologies de microscopies existant
aujourd’hui, notamment les microscopes ASNOM et TRSTM, une description détaillée
de notre montage TRSTM, encore en développement, y est est donnée. Ce chapitre nous
permet donc de mettre en avant les difficultés inhérentes a ce type de microscopie, ainsi
que les méthodes permettant d’y faire face.

La seconde partie, constituée des chapitres 3 et 4, porte sur le développement et la vali-
dation des modeles numériques destinés a décrire le comportement d’une sonde TRSTM.
La modélisation que 1’on propose se scinde en deux étapes, a savoir d’une part la FDTD
destinée au calcul dans le domaine temporel du champ proche électromagnétique diffusé
par une particule de forme quelconque placée a proximité d’un échantillon, et d’autre part
la méthode de transformation champ proche/champ lointain (NFTFF) permettant d’obte-
nir le champ électrique lointain dans le domaine fréquentiel.

Ces modeles sont ensuite validés via 1’étude d’un certain nombre de cas-tests tels que le
dipole ou la sphere au dessus d’une interface. Dans ce dernier cas, la validation est faite
par comparaison des résultats obtenus avec ceux donnés par la T-matrix [12].

La dernicre partie est composée des chapitres 5 et 6. Elle se concentre sur 1’utilisation
des modeles numériques décrits et validés dans la deuxieme partie dans le but de modéli-
ser une sonde TRSTM éclairée par une onde évanescente. Un certain nombre de criteres
y sont étudiés, tels que la forme ou le matériau de la pointe, sa distance par rapport a
I’interface, la profondeur de pénétration et la polarisation de 1’onde de surface, ou encore
la longueur d’onde.

Ensuite, une étude poussée portant sur 1’optimisation des sondes TRSTM par 1’ajout de
particules diffusantes sphériques a I’extrémité des dites sondes y est développée.

A la fin de ce mémoire, une synthese de mes travaux de recherche est proposée. Les
perspectives qu’il serait possible de donner a ce travail y sont discutées.







Premiere partie

La microscopie optique en champ
proche







NOMENCLATURE

Nomenclature

e Reperes :

(z,y,2)
(p, 0)
(r,0,9)

: coordonnées cartésiennes
: coordonnées polaires
: coordonnées sphériques

e Scalaires :

: vitesse de la lumiere dans le vide

: constante de Planck

: constante de Planck réduite

: unité imaginaire

: fonction de Bessel d’ordre n

: nombre d’onde

: nombre d’onde dans le vide

: norme du vecteur K

: constante de Boltzmann

: indice optique du milieu m

: quantité de mouvement

: charge électrique

: coefficient de réflexion de Fresnel d’une onde polarisée TE

: coefficient de réflexion de Fresnel d’une onde polarisée TM

: température

: coefficient de transmission de Fresnel d’une onde polarisée TE
: coefficient de transmission de Fresnel d’une onde polarisée TM
: densité d’énergie électromagnétique monochromatique associée

au rayonnement d’un corps noir

: densité d’énergie électromagnétique monochromatique des ondes non-propagatives
: densité d’énergie électromagnétique monochromatique des ondes propagatives

: densité d’énergie électromagnétique monochromatique totale

: densité d’énergie électromagnétique totale

: composante normale a I’interface du vecteur k




NOMENCLATURE

e Vecteurs :
E : champ électrique
H : excitation magnétique
k = (K,w) :vecteur d’onde
ko : vecteur d’onde dans le vide
K = (u,v) :composante tangente a I’interface du vecteur k
P : moment dipolaire électrique
r=(R,z) :vecteur position
R = (z,y) :composante tangente a I’interface du vecteur r
T,7, 2 : vecteurs unitaires

o Lettres grecques :

Oim  : limite de résolution d’un microscope optique

€ : permittivité diélectrique

€0 : permittivité diélectrique du vide

€ : permittivité (fonction) diélectrique relative
A : longueur d’onde

Ae  :longueur d’onde d’un électron

Ap  :longueur d’onde d’un photon

W : perméabilité magnétique

o :perméabilité magnétique du vide

v : fréquence

w : pulsation

O,  :demi-angle d’ouverture de 1’objectif d’un microscope optique

e Opérateurs :

Im : partie imaginaire
Re : partie réelle
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CHAPITRE 1. LE CHAMP PROCHE OPTIQUE

Chapitre 1

Le champ Proche Optique
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Introduction

Nous abordons, dans ce chapitre introductif, les notions de champ proche et de champ
lointain. Pour cela, nous rappelons brievement la théorie relative a ces deux concepts,
d’abord dans le domaine général, puis dans celui propre a I’électromagnétisme. Nous
nous concentrons ensuite sur des cas particuliers s’approchant plus ou moins des thémes
centraux de la these, a savoir I’antenne radioélectrique et le dipdle électrique oscillant.
Ainsi, a travers ces exemples simples, connus de tous, nous essayons d’illustrer la com-
plexité des modeles physiques associés et de pointer les difficultés a 1’origine des travaux
de recherche que nous avons entrepris. Apres cela, nous poursuivons notre étude qui se
porte cette fois sur les ondes de surface, ce qui nous amene a parler du phénomene de
réflexion totale, puis de celui plus complexe des polaritons de surface.
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1.1 Champ proche, champ lointain

1.1.1 Cas général

Les notions de champ proche et de champ lointain ne sont pas propres a 1’électroma-

gnétisme. Pour prendre 1’exemple des ondes sonores, les technologies basées sur I’étude
du champ proche acoustique connaissent actuellement un essor considérable [20, 21].
Nous allons donc, pour commencer, expliquer les spécificités de telles notions, sans pour
autant se cantonner a un domaine en particulier.
Pour cela, plagons-nous dans le cas d’une source d’ondes, celles-ci étant caractérisées
par une certaine longueur d’onde \. Si nous observons 1’allure de ces ondes en un point
donné r, r étant le vecteur direction reliant la source au point d’observation, nous pouvons
distinguer trois cas dépendant des grandeurs r = |r| et A :

e Sir < ), nous pouvons nous considérer en zone de champ proche. Ici, les ondes
dites non-propagatives sont prédominantes. Elles sont notamment caractérisées par
une amplitude nettement supérieure a ce que 1’on peut observer loin de la source,
mais qui décroit tres rapidement lorsque I’on s’en éloigne.

e Sir > )\, nous sommes alors en zone de champ lointain. Ici, les ondes non-
propagatives, du fait de leur rapide atténuation, sont négligeables et seules les ondes
dites propagatives peuvent étre détectées.

e Entre ces deux extrémes existe une zone dite transitoire, o les deux catégories
d’ondes coexistent. Cependant, il est tres peu aisé d’en déterminer les limites avec
précision.

Le champ proche optique (ou champ proche électromagnétique) obéit parfaitement
aux regles présentées ci-dessus. Néanmoins, il est possible d’affiner quelque peu le posi-
tionnement des frontieres séparant les différentes zones. Ainsi, il est d’usage de se consi-
dérer en zone de champ proche lorsque nous nous trouvons a une distance r inférieure a
A/27. A contrario, si r > 2\, nous pouvons nous considérer en zone de champ lointain.
Cependant, il faut tout de méme garder a I’esprit que ces valeurs n’ont pour d’autre but
que de nous donner une idée, a priori, du comportement du champ en fonction de la dis-
tance d’observation. Ces frontieres doivent donc étre adaptées en fonction du probleme
étudié, comme nous le verrons par la suite.

1.1.2 Exemple d’application : antenne radioélectrique et dipole os-
cillant

Il existe un grand nombre de catégories d’antennes, chacune d’entre elles ayant ses
propres spécificités. Cependant, ce chapitre n’a pour autres buts que d’illustrer les notions
de champs proche et lointain introduites précédemment. Nous n’entrerons donc pas dans
les détails, et nous nous cantonnerons au cas simple de 1’antenne dipolaire, a savoir un des
systemes existants les plus simples. En effet, ce dispositif se limite a deux fils conducteurs
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CHAPITRE 1. LE CHAMP PROCHE OPTIQUE

alimenté par un courant alternatif (FIG. 1.1). Pour une telle antenne, la convention veut
que I’on se considere en zone de champ lointain lorsque la distance antenne-point d’ob-
servation est supérieure a % [22] ou D est une longueur caractéristique de 1’antenne (ici,
le diametre du fil).

doublet ;
elementaire | L o e e e e e e e e e e e e
= I

I I Z !
: I
i I

I | A
- Al | : :

y [ A
{ b I AI / ﬂ |
[ N — : | |
\\__ J : H‘"“"‘uL;‘ y I
o I A E \ :
I H

Al Y : :

| : Y
I 1 :
L] I | l
: e e e e e ]
FIG. 1.1: Tllustration schématique d’une FIG. 1.2: Doublet élémentaire issu de la

antenne dipolaire décomposition d’une antenne dipolaire

A e

FIG. 1.3: Dipdle oscillant et coordonnées sphériques
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Il existe un moyen simple d’étudier un tel systéme, basé sur sa décomposition en une
succession d’antennes élémentaires en émission, aussi appelées doublets élémentaires. 11
s’agit d’éléments conducteurs de faible longueur par rapport a la longueur d’onde d’émis-
sion (Al < \), et parcourus par un courant alternatif de la forme [ = I coswt ot w = 277”3
est la pulsation du signal (FIG. 1.2). Ces doublets sont bien siir irréalisables physique-
ment, et ne sont qu’une vue de I’esprit d’une portion de notre antenne réelle. Cependant,
I’avantage d’une telle décomposition apparait clairement, puisqu’elle nous amene a étu-
dier le cas d’un dipole électrique oscillant dont nous connaissons parfaitement la solution.
Un dipdle électrique oscillant, ou dipole de Hertz, se caractérise essentiellement par son
moment dipolaire électrique p(¢). On se place ici dans le cas d’un dipdle, dans le vide,
oscillant suivant I’axe des z (FIG. 1.3), tel que p(¢) = p(t)z. Les expressions analytiques
des champs électrique et magnétique nous sont alors données, en coordonnées sphériques,

par:

Be= B 2+ }
E(r,0,0,t) = | g, = Si?ri? [_3) 12 } (1.1)
E;=0
et
H, =0
H(r,0,¢,t) = | Ho=0 (1.2)
Hy =20 [ILE) + IL?}

Nous supposons maintenant que p(t¢) admet une dépendance temporelle sinusoidale de
la forme p(t) = po cos(wt), c’est-a-dire sous sa forme complexe, p(t) = py exp(—iwt) =
poexp(—1i 2”75) (le signe de I’exponentielle est choisi arbitrairement). w est la pulsation
de I'onde, A\ sa longueur d’onde et c sa vitesse dans le vide. Nous en déduisons les ex-
pressions suivantes des champs :

E, =220 (4 i 2] pexpli(k - v — wi)
E(r6.0,1) = | B = % [rs—i% T,\z}poexp[(k-r—wt)] (1.3)
E¢ :O
et
Hr =0
H(r,0,6,t) = | He=0 (1.4)
b= 0 [ s ko)

ou k| =k = 27“ est le vecteur d’onde. Nous voyons bien que, dans le cas présent, le
champ électrique a proximité du dipdle sera dominé par les termes en 3. A contrario,
les termes en 7~ des composantes Ey et H, s’imposeront loin de la source.
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A titre d’exemple, la figure 1.4 nous permet d’observer la décroissance du module de
E, et Ey en fonction de la distance r. Pour cet exemple, nous avons choisi une longueur
d’onde A = 10pm et un angle d’observation 6 = 45°. g4 et py ont été choisis comme étant
égaux a 1.

module du champ électrique (ua)

B & P E
10 10 10 10 10
distance r (m)

FIG. 1.4: Tllustration de la décroissance du champ électrique émis par un dipdle oscillant en fonction de
la distance - courbe bleue : module de la composante F.., courbe rouge : module de la composante Fjy

Sur cette figure, le champ électrique change drastiquement de comportement a une
distance proche de la dizaine de microns, ce qui correspond a la longueur d’onde A. Il
s’agit de la zone transitoire champ proche/champ lointain décrite précédemment. De plus,
nous pouvons voir que la composante [, devient négligeable par rapport a Fy lorsque la
distance r devient grande par rapport a A, ce qui induit que le champ devient purement
transverse.

1.2 Les ondes de surface

1.2.1 Ondes évanescentes

A la notion de champ proche s’associe souvent celle d’ondes évanescentes. Ces der-
nicres sont marquées par une intensité présentant un niveau maximal au niveau de leur
source, et qui décroit de maniere exponentielle lorsque 1’on s’en éloigne. Du fait de
cette décroissance exponentielle, ces ondes ne peuvent se trouver qu’en champ proche,
le champ lointain étant gouverné par conséquent par les ondes propagatives.

1.2.2 Réflexion totale

La réflexion totale, dont le principe constitue un des fondements majeurs du compor-
tement optique des guides d’ondes (tels que les fibres optiques), est un exemple récurent

-15 -



1.2. LES ONDES DE SURFACE

de I’étude des ondes évanescentes. Newton avait d’ailleurs observé ce phénomene grace
a une expérience qui porte encore son nom, et dont nous rappelons ici le principe [23].
Le dispositif de cette expérience est avant tout constitué d’un prisme dont une des faces est
éclairée par un faisceau lumineux en situation de réflexion totale (FIG. 1.5). Pour ce faire,
il suffit que I’angle d’incidence 6 soit supérieur a I’angle critique 6., lequel s’exprime sous
la forme :

0. = sin~!("2) (1.5)

N2

ol ny est I’indice optique du prisme et n; celui du milieu ambiant (en 1’occurrence 1’air).
Le rayonnement étant totalement réfléchi, la logique veut donc que rien ne soit transmis
au travers de I’interface. Cependant, Newton avait remarqué que lorsque 1’on approchait
une lentille a proximité du point d’impact, un signal lumineux d’intensité non négligeable,
et donc observable, était tout de méme transmis (FIG. 1.6), et ce méme en 1’absence totale

de contact entre le prisme et la lentille.

uigjuio] dweys unane
uiejuio] dweys

FIG. 1.5: Expérience de Newton : réflexion totale ~ FI1G. 1.6: Expérience de Newton : réflexion totale
a la surface d’un prisme frustrée a I’aide d’une lentille

L’interprétation est la suivante : I’illumination en réflexion totale de la surface du
prisme crée une onde évanescente qui reste confinée a proximité de cette surface, et n’est
donc pas détectable en champ lointain. Si I’on approche une lentille, celle-ci va alors alors
entrer en zone de champ proche et va perturber ces ondes évanescentes, dont une partie
va étre convertie en ondes propagatives mesurables en champ lointain. Pour une étude
plus approfondie de ce phénomene, la mise en équation du probleme est détaillée dans
I’annexe A, et n’est donc pas développée dans ce chapitre.

1.2.3 Théorie des polaritons

La théorie des polaritons décrit I’interaction entre une onde électromagnétique et la
matiere [24, 25]. Nous allons voir dans ce qui suit les prémisses de cette théorie.
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Résonance de la matiére

Placons nous dans le cas d’un réseau cristallin. Les atomes de ce réseau présentent
des différences d’électronégativité. S’ils sont soumis a des ondes mécaniques (ondes €las-
tiques qui se propagent a I’intérieur du réseau par vibration des différents plans d’atomes
ou d’ions), des dipoles oscillants de pulsation w peuvent alors apparaitre et donner nais-
sance a des ondes se propageant dans le matériau suivant un vecteur d’onde K.

Cette énergie de vibration peut alors étre quantifiée, par analogie avec les quanta électro-
magnétiques (photons) ; on parle alors de phonons qui, associés aux ondes électromagné-
tiques, donnent naissance a ce que 1’on appelle des phonon-polaritons de volume.

Le méme raisonnement peut étre fait dans le cas des métaux. Ici, les électrons libres
peuvent étre considérés comme un plasma et étre assimilés, par analogie avec les cristaux
ioniques, a des ions négatifs et les coeurs des atomes du métal jouent alors le role des
ions positifs. La densité de charge négative de ce gaz peut alors subir des oscillations se
propageant dans le matériau. Le quantum associé a ces vibrations est appelé plasmon,
qui, une fois couplé a des ondes électromagnétiques, donne naissance a des plasmon-
polaritons de volume.

Polaritons de surface

En électromagnétisme, les modes de surface sont des solutions particulieres des équa-
tions de Maxwell (annexe A) au niveau d’une interface entre deux milieux, et sont issus de
I’étude non radiative des relations de dispersion. Ces états sont marqués par des champs
dont I’intensité est maximale au niveau de I’interface, et qui décroit exponentiellement au
fur et a mesure que I’on s’en éloigne (FIG. 1.7).

4 distance z

décroissance
exponentielle

Intensité

f/// /zh..wf . x '.?.
_ %/?W _
.H.mzz . 'ﬂ - /
-< i ___

FI1G. 1.7: Onde évanescente au dessus d’une interface entre deux milieux d’indices optiques différents
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Les polaritons de surface font partie de ces solutions, et sont, 1a encore, issus du cou-
plage entre une onde électromagnétique et une onde mécanique. On parle alors de phonon-
polariton de surface dans le cas d’un réseau cristallin, et de plasmon-polariton de surface
dans celui d’un métal.

Relation de dispersion d’un polariton de surface

Le moyen le plus simple de comprendre la physique d’un polariton de surface est
d’étudier sa relation de dispersion. Pour cela, placons nous dans le cas d’une interface
plane (¢ = 0) entre deux milieux de permittivités diélectriques €; et €2 (FIG. 1.8), les-
quelles sont supposées dépendre de la pulsation w de I’onde se propageant dans le milieu.
Les fonctions diélectriques relatives sont notées €; et €.

A
z

milieu Il — & (o) ®

milieu! — € (@)

FIG. 1.8: Interface entre deux milieux d’indices optiques différents

Nous cherchons des ondes se propageant parallelement a I’interface, et dont I’ampli-
tude décroit exponentiellement avec z (mode de surface).

Le champ électrique au point r = (z,y, z) = (R, 2) nous est donné par :

{ E(r,t) = (Eu1, Byp, E.) - exp(((K) - R — wiz — wt)) (z<0) (1.6)

E(I‘, t) = (Exjg, Eng, EZ72) . eXp(l(KH R+ WoZ — wt)) (Z > 0)

avec : /(|| la composante parallcle a I'interface du vecteur d’onde
wy et wy les composantes perpendiculaires a I’interface du vecteur d’onde dans
les milieux 1 et 2

Pour satisfaire la condition de décroissance exponentielle, il faut que :

0 1.7
o (7D

wi = kjer — Kj <0 avec  Im(w;) >0 et Re(w;) >0 si Im(w;) =
wi = kje; — K <0 avec  Im(wz) >0 et Re(wz) >0 si Im(w,)

avec kg = % ou c est la vitesse de la lumiere dans le vide.
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A partir de maintenant, nous supposons que K est parallele a I’axe des z. Deux situa-
tions distinctes, en ce qui concerne la polarisation de I’onde étudiée, sont a considérer :

e polarisation s ou TE :

Ici, seule la composante du champ électrique suivant 1I’axe des y est non nulle. Dans
ce cas, si nous prenons en compte la continuité, en 2 = 0, de la composante tangentielle
de E (B, = E,» = E, ), ainsi que celle du champ magnétique B (ce qui implique que
OFE, /0% est continu) , nous arrivons a :

Or, d’apres 1’équation 1.7, cette équation n’est jamais satisfaite, puisque ¢; # €,. Cela
montre que nous ne pouvons pas avoir de polariton de surface en polarisation s.

e polarisation p ou TM :

Pour cette polarisation, la composante du champ électrique suivant I’axe des y est
nulle. En considérant la continuité de la composante tangentielle de E (E,; = E, 2 =
E. ), et en posant divE = 0 (milieu homogene et non chargé), nous arrivons a :

_5
x,0

Ez,l = (1 9)
Ez,? = ﬂ-E:U,O .

En outre, comme D, = ¢ F, est continu au niveau d’une interface (cf. annexe A), nous
obtenons :

€1Ez,1 = €2Ez,2
€1 €9
= —+—==0 (1.10)
w1 W2
Ainsi, en reprenant I’équation 1.7, nous arrivons a la relation reliant la pulsation w au
vecteur d’onde tangent K|, a savoir la relation de dispersion de 1’onde de surface (cette
relation est représentée figure 1.9 dans le cas d’une interface vide/SiC) :

€1(w)ea(w)

K2 — k2
| Ye1(w) + e2(w)

(1.11)

Pour illustrer cette relation, nous nous placons maintenant au niveau d’une interface
plane entre le vide (e; = 1) et du SiC (carbure de silicium). La fonction diélectrique du
SiC nous est donnée par un modele de Lorentz a un oscillateur, dont la forme, ainsi que
les différents parametres, sont donnés dans 1I’annexe B. La représentation de la relation de
dispersion (F1G. 1.9) nous permet alors de distinguer deux zones : d’une part, la zone des
ondes propagatives, au-dessus de la ligne de lumiere (w = k¢, cf. annexe A) ou le vecteur
d’onde est réel, et, d’autre part, la zone des polaritons de surface, en dessous de cette
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FIG. 1.9: Relation de dispersion d’un phonon-polariton de surface dans le cas du SiC

méme ligne de lumiere, dans laquelle le vecteur d’onde est complexe, ce qui implique la
présence d’une onde non-radiative.

Cette zone de polaritons peut, elle-méme, se décomposer en trois régions. Tout d’abord,
pour les faibles valeurs de K, le polariton est une onde avec une vitesse de phase (vy =
w/K)) proche de c et se comporte donc typiquement comme un photon. Par contre,
lorsque K tend vers I’infini, I’onde présente une vitesse de groupe (v, = dw/0K))) qui
tend a s’annuler. On parle alors de phonon de surface. La région de transition entre les
deux états (K faible et K fort) est marquée par un couplage fort entre 1’onde €lectroma-
gnétique qui se propage et I’oscillation des charges du réseau. C’est a ce moment précis
que I’on parle de phonon-polaritons de surface.

1.2.4 Densité d’énergie électromagnétique au dessus d’une interface

Le but de cette partie est de montrer numériquement 1’influence du champ évanescent
sur la densité d’énergie et sa prédominance a proximité d’une interface. Nous basons nos
calculs sur les résultats de la these de J.P. Mulet [26].

Cas général

Nous nous plagons toujours dans le cas d’une interface plane située a z = 0, qui sépare
le milieu 2, supposé €tre le vide, du substrat a étudier (milieu 1) (FIG. 1.8). Par souci de
clarté, nous posons €; = € et e = 1. Les nombres d’onde k; et ko sont définis par :

ki = ek = v’ + K
ki = ki = wi + Kf (1.12)
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Avant de donner I’expression de la densité d’énergie, nous devons rappeler quelques
définitions qui nous seront utiles par la suite. Tout d’abord, nous avons besoin des coeffi-
cients de Fresnel en réflexion dans le cas d’ondes polarisées s et p se propageant dans le
milieu 1 (i.e. le substrat). Ils nous sont donnés par :

w — Wy w — €Wy

S, — == 1.13
12 w + Wy 12 W + €Wy ( )

Il nous faut ensuite définir la densité d’énergie associée au rayonnement du corps noir
a la température T et a la pulsation w, telle que :

" w?O(w,T)
ol O(w, T) = —«— est Iénergie moyenne d’un oscillateur harmonique quantique [26].

ekBT 1

Ces différentes grandeurs nous permettent de déterminer la densité d’énergie mono-
chromatique totale «, au-dessus d’une interface vide/substrat, telle que :

up (z,w, T) = (zy,w,T) +ug,(z,w,T) (1.15)

prop eva (

ol Upy,, €t U, sont respectivement les densités d’énergie monochromatique relatives aux
ondes propagatives et aux ondes évanescentes. Leurs expressions nous sont données par :

w ko [ K dK s
tprop (20, T) = S, T) f; |50 [0 = [ral?) + (1 = [raf)]]
(1.16)

KPdEK| ) e
Uea(2,w, T) = ug (W fko [k’“w | [Im(r,) + Im(rf,)] e~ 2mwo)

La démonstration de ces expressions analytiques est accessible dans la these de J.P.
Mulet [26].

Application au Carbure de Silicium

L’étude se porte ici sur le cas d’une interface plane entre le vide et du carbure de
silicium (SiC), a une température de 300K. Rappelons la relation de dispersion au niveau
d’une interface entre un matériau quelconque et le vide :

G 1.17
= "0e(w) +1 (L17)
K présente une asymptote si, et seulement si, Im(e(w)) =~ 0 et Re(e(w)) = —1. Dans

le cas du SiC, ce phénomene de résonance des ondes de surface se situe a la pulsation
wres = 1,78 x 10*rad - s7!, comme le laissait supposer la figure 1.9. Cette résonance,
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liée au pic de la densité d’états des polaritons de surface, se retrouve au niveau de la den-
sité d’énergie électromagnétique, comme nous le montre le graphe 1.10. Cette figure, qui
représente la densité d’énergie électromagnétique monochromatique totale a une distance
de 10 nm au-dessus de I’interface, illustre parfaitement cette résonance par un pic d’éner-
gie a la pulsation wy¢, comme affirmé plus haut. Cela montre que la densité d’énergie est
quasi-monochromatique dans le cas du SiC.
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FIG. 1.10: Densité d’énergie monochromatique totale a z=10 nm d’une interface vide/SiC, a la
température T=300K

A titre de comparaison, les contributions des ondes évanescentes et propagatives, A
une distance de 10 nm, sont représentées sur la figure 1.11 a 1’échelle log-log.
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FIG. 1.11: Densité d’énergie monochromatique, 10 nm au-dessus d’une interface vide/SiC, a la
température T=300K : contributions des ondes propagatives et évanescentes

La différence d’énergie observée est d’environ huit ordres de grandeur, ce qui présente de
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grands avantages, notamment expérimentaux, dont nous parlerons ultérieurement. Nous
pouvons en outre remarquer la présence d’un second pic, plus faible, sur la courbe rouge.
Celui-ci est dfi au champ évanescent polarisé s, le plus important étant issu de la polari-
sation p [26].

Il est aussi intéressant d’observer 1’évolution de la densité d’énergie monochroma-
tique totale pour différentes valeurs de 2. La figure 1.12 nous montre 1’évolution de u,
lorsque nous nous éloignons de la surface, le champ lointain étant marqué par 1’absence
totale d’influence de la part des ondes évanescentes. En outre, si I’on integre cette densité
d’énergie monochromatique sur tout le spectre, cela nous permet d’observer 1’évolution
de la densité d’énergie u, en fonction de la hauteur 2 d’observation (FIG. 1.13).

—2z=10nm -~ propagatif
~="z=100nm ~~"evanescent
48| |== pe —
10" z=1um | o total

- H""" champ lointain 1o 1

N o

T £
@ S

£ =

) o

= 5

3

1 -5

10 [___
" . . 8 6 -4
- " 10 10 10
10 g (rads) 10 z (m)

FIG. 1.12: Densité d’énergie monochromatique FIG. 1.13: Densité d’énergie au-dessus d’une

totale au-dessus d’une interface vide/SiC pour interface vide/SiC : contributions propagative et
différentes valeurs de z a la température T=300K évanescente a la température T=300K

Les zones de champ proche et de champ lointain sont alors parfaitement visibles. Pour
les faibles distances, les ondes évanescentes sont prédominantes et la densité d’énergie dé-
croit en =3 [26]. Par contre, a grande distance (z > 10um), seules les ondes propagatives
sont perceptibles.

Application au verre SiO,

Le second cas étudié est celui du verre SiO,, a une température de 300K. La fonction
diélectrique de ce matériau peut étre décrite dans 1’infrarouge par quatre oscillateurs de
Lorentz (voir annexe B). La encore, I’évolution de la densité d’énergie monochromatique
totale pour différentes distances z nous est donnée par la figure 1.14, ol nous pouvons
observer la présence de différents pics de résonance.

Pour finir, comme dans le cas du SiC, nous avons intégré la densité d’énergie mono-
chromatique sur tout le spectre, ce qui nous permet d’observer 1’évolution de la densité
d’énergie en fonction de la hauteur z (FIG. 1.15). Une fois de plus, cette figure nous
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FIG. 1.14: Densité d’énergie monochromatique FIG. 1.15: Densité d’énergie au-dessus d’une
totale au-dessus d’une interface vide/SiOy pour interface vide/SiO; : contributions propagative et
différentes valeurs de z a la température T=300K évanescente a la température T=300K

permet de distinguer les zones de champ proche, de champ lointain, ainsi que la zone
transitoire.

Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons pu approcher les notions de champ proche, de champ
lointain, ou encore d’ondes évanescentes, en illustrant nos propos d’applications simples
telles que les antennes radioélectriques ou les dipdles oscillants. Notre étude s’est ensuite
focalisée sur les particularités que présentent les interfaces optiques entre deux milieux
(réflexion totale, polaritons de surface, forte variation de la densité d’énergie,...). Ces
études théoriques nous permettront par la suite de prévoir le comportement des matériaux
étudiés, a savoir le SiC et le verre SiO,, et donc de créer et de tester divers échantillons
pouvant présenter des caractéristiques intéressantes a nos yeux. Le chapitre suivant va pré-
senter les différentes techniques de microscopies permettant de mettre expérimentalement
en avant ces singularités optiques.
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Chapitre 2

La microscopie optique en champ
proche
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Introduction

Dans ce chapitre, apres avoir introduit brievement les principes de la microscopie op-
tique classique, ainsi que ses limites, nous décrivons un certain nombre de technologies
permettant d’améliorer la résolution des images que 1’on désire obtenir lors de 1’étude
d’un échantillon. Ceci nous amene a parler des différentes techniques de microscopies
électroniques ou de microscopies a sonde locale. Notre attention se focalise plus particu-
lierement sur les microscopes optiques en champ proche, et notamment le TRSTM (Ther-
mal Radiation Scanning Tunnelling Microscopy). La derniere partie du chapitre porte sur
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2.1. LA MICROSCOPIE OPTIQUE CLASSIQUE

une description détaillée d’'un montage TRSTM, ainsi que sur les difficultés de mise en
ceuvre d’un tel dispositif.

2.1 La microscopie optique classique

2.1.1 Principes de base

La microscopie optique est I’étude de la lumiere diffusée par un échantillon. Une
source externe doit étre utilisée, mais peut parfois se limiter a la lumiere ambiante. Suivant
la configuration de I’échantillon, notamment son épaisseur, 1’illumination peut se faire par
réflexion ou par transmission. Ces deux modes sont représentés tres schématiquement sur
les images 2.1 et 2.2.

optique de collection _:f:r {::__ optigue de collection _::}
ilumination,

exte:ﬂp | ondes propagatives ondes propagatives

|

. . -
_féchantill:'.m échantillon _
( ‘;illumination
A DR AR i e SO externe

FIG. 2.1: Tllustration schématique du FIG. 2.2: Tllustration schématique du
fonctionnement d’un microscope optique classique fonctionnement d’un microscope optique classique

en mode réflexion en mode transmission

L’ étude se fait généralement dans le domaine visible (pour une longueur d’onde com-
prise approximativement entre 400nm et 800nm) car ainsi I’image est directement détec-
table par I’ceil humain. Cependant, le spectre d’étude peut tres bien se situer, par exemple,
dans I'infrarouge, et la détection se fait alors par un outil de mesure sensible a ces lon-
gueurs d’ondes (capteur infrarouge,...). En effet, les infrarouges sont souvent étudiés pour
estimer I'intensité du champ électromagnétique émis par un échantillon, sous 1’'influence
de sa température.

2.1.2 Limitations
Diffraction d’une onde

En microscopie optique, I’image d’une source ponctuelle n’est pas ponctuelle. Ce
phénomene, di a la nature ondulatoire de la lumiere, repose sur le principe de Huygens-
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Fresnel [27], énoncé par :

"Chaque point M d’une surface S atteinte par la lumiere peut étre considéré comme
une source secondaire émettant une onde sphérique dont 1’amplitude et la phase sont
celles de I’onde incidente au point M."

Dans le cas de la diffraction d’une onde par une ouverture circulaire de diametre d,
I’intensité diffractée dans la direction 6 (6 étant ’angle entre I’axe normal au plan de
I’ouverture et I’axe d’observation) est donnée par [28] :

1(6) o (#)2 2.1)

nd

oun = %fsind, A est la longueur d’onde et J,, est la fonction de Bessel d’ordre n. J,
nous est donnée par 1I’équation 2.2 :

(=D

2p
=, 2.2)
2pp) |
— 2%pl(n + p)!

Ju(n) = (n/2)"

p

Cette intensité, indépendante de 6, est représenté sur la figure 2.3(a). Elle montre
ce que I’on appelle une tache de diffraction (ou disque d’Airy), constituée d’un disque
entouré d’anneaux concentriques.

Critere de Rayleigh

La diffraction d’une onde décrite précédemment permet de déterminer la faculté qu’a
un microscope optique a dissocier deux points distincts. Sa limite de résolution théorique
nous est donnée par le critere de Rayleigh [28, 29], a savoir :

1.22)

Otim = 21,y Sin O, 2:3)
ou A est la longueur d’onde du faisceau utilisé, n,, ’indice de réfraction du milieu (en
général 1’air) et 6, le demi-angle d’ouverture de I’objectif du microscope. (7, sin O,p)
représente alors 1’ouverture numérique (ON) de I’objectif. Ainsi, pour pouvoir distinguer
deux points sources, il est nécessaire que la distance qui les sépare soit supérieure a 0,
sans quoi les disques d’ Airy se recouvrent, comme le montre la figure 2.3.

Ainsi, la figure 2.3(b) décrit un systeme de deux points sources de méme intensité en
limite de résolution, alors que la figure 2.3(c) nous montre le cas ou le critere de Rayleigh
n’est plus respecté, et ou les deux points observés ne sont donc plus discernables.
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©®®
bodh

F1G. 2.3: Disques d’Airy (a)image d’un point, (b)image de deux points en limite de résolution, (c)image
de deux points non résolus

2.2 Les nouvelles microscopies

Dans le but de contourner le probleme de la limite de résolution en microscopie op-
tique classique, de nombreuses technologies ont été développées. Nous ne retiendrons ici
que deux grandes familles, a savoir les microscopes électroniques et les microscopes a
sonde locale.

2.2.1 Les microscopes électroniques

Les microscopes électroniques utilisent des faisceaux d’électrons que 1’on peut com-

parer, par analogie, aux photons utilisés en microscopie optique. Alors que la longueur
d’onde des photons est définie par A\, = ¢/v, avec c la vitesse de la lumiere dans le vide et
v la fréquence de 1’onde, la longueur d’onde des électrons est donnée par \. = h/p (lon-
gueur d’onde de Broglie) ou h est la constante de Planck et p la quantité de mouvement
de I’électron [30]. Un faisceau d’électrons présente donc une longueur d’onde pouvant
atteindre 1 pm, ce qui est bien plus faible que celle d’un faisceau de lumiere visible (entre
400 et 800 nm).
En se reportant a I’équation 2.3, nous pouvons en déduire que la résolution théorique sera
bien meilleure en microscopie électronique qu’en microscopie optique. Que ce soit en
transmission (TEM : Transmission Electron Microscopy) ou a balayage (SEM : Scanning
Electron Microscopy), la résolution de I’image obtenue est de 1’ordre de 1I’angstrom, alors
qu’en microscopie optique classique, elle dépasse rarement 0.1 pm.

A titre d’information, nous citerons aussi les microscopes “atomiques de Broglie”
(Atomic de Broglie microscope) utilisant des faisceaux d’atomes d’hélium. Cependant,
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nous n’entrerons pas dans les détails, le principe de fonctionnement étant fortement sem-
blable a celui d’un microscope électronique.

2.2.2 Les microscopes a sondes locales

Cette technique d’imagerie est basée sur I’étude de la surface d’un objet a I’aide d’une
sonde (pointe), pour en obtenir certaines caractéristiques. Pour cela, la sonde balaye la sur-
face d’un échantillon, ce qui nécessite des surfaces relativement planes. Ici, la résolution
est limitée, non plus par une longueur d’onde, mais par le rayon de courbure de I’extré-
mité de la pointe.

Nous allons décrire ici trois grandes familles de microscopes a sonde locale., a savoir
les microscopes a effet tunnel (STM), les microscopes a force atomique (AFM) et les
microscopes optiques en champ proche (SNOM).

Microscope a effet tunnel

Le microscope a effet tunnel (STM : Scanning Tunneling Microscopy) se base sur
un phénomene quantique, 1’effet tunnel, pour déterminer la morphologie et la densité
d’états électroniques (quantification du nombre d’états électriques possédant une énergie
donnée dans le matériau considéré) de surfaces conductrices ou semi-conductrices [31].
Pour cela, la sonde balaye 1’échantillon, et le courant passant entre ces deux éléments est
constamment mesuré.

| sonde | sonde | sonde
. STM . sTM . sTM
. sonde |/ ! \ / ‘

\ \ /

.-'II \ .-'IJ II‘-. \ .-'IJ
I\'-. I."’I v  J v

\ | Tcourant I Tcourant I(x)
\"-._,."' 0 courant Ijx) =L
\ _ Tcour_antl \

Echantillon / Echantillon / X

FIG. 2.4: Balayage de la surface d’un échantillon FIG. 2.5: Balayage de la surface d’un échantillon
par une pointe STM - courant constant par une pointe STM - hauteur constante

Il existe pour cela deux modes de balayage. Le premier se fait a courant constant
(FIG. 2.4) : si ce dernier varie lors du scan, une boucle de rétroaction va réajuster la
hauteur de la pointe pour que le courant revienne a sa valeur initiale. Ce sont alors les
hauteurs successives de la pointe au cours du balayage qui vont former I’image STM.

-29 .



2.2. LES NOUVELLES MICROSCOPIES

Le second mode se fait a hauteur constante (FIG. 2.5), et ce sont donc les variations du
courant mesuré qui vont fournir I’image.

Microscope a force atomique

Le microscope a force atomique (AFM : Atomic Force Microscopy) [32, 33] se base
sur le phénomene d’attraction/répulsion entre une sonde, fixée a un levier, et I’échantillon.
Comme dans le cas du STM, la pointe balaye la surface pour déterminer la topographie
de I’échantillon. Il existe principalement trois modes d’utilisation :

e Tout d’abord, nous pouvons trouver ce que 1’on appelle le mode contact qui s’ appuie
sur les forces répulsives entre la sonde et I’échantillon. L’extrémité est alors repoussée du
fait du principe d’exclusion de Pauli [34]. L’asservissement de la pointe se fait par mesure
de I’angle de déflexion du levier, par I'intermédiaire d’un faisceau laser se réfléchissant

sur le dos de ce dernier (FIG. 2.6).
Q laser

miroir photodiode

P

pointe
AFM

FIG. 2.6: Systeme d’asservissement de la sonde d’un microscope AFM par un systéme laser

L’image 2.6 nous montre I’exemple d’un dispositif AFM-contact par asservissement la-
ser : le faisceau éclairant le dos du levier est réfléchi vers un miroir plan, et est redirigé
vers une photodiode a quatre quadrants permettant de mesurer les déviations du faisceau
au cours du déplacement de la pointe, et donc d’estimer la déflexion du levier.

Comme dans le cas du microscope STM, deux modes d’asservissement existent. La pre-
miere possibilité est d’imposer une déflexion constante, et I’ensemble du dispositif sou-
tenant la sonde doit alors réajuster sa hauteur par rapport a I’échantillon, via une boucle
de rétroaction, pour que cette déflexion du levier retrouve sa valeur initiale (FI1G. 2.7). La
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seconde possibilité consiste a maintenir constante la hauteur de la pointe, et de mesurer
I’évolution de la déflexion du levier au cours du balayage (FIG. 2.8).

FIG. 2.7: Asservissement d’un microscope AFM  FIG. 2.8: Asservissement d’un microscope AFM
en mode contact - déflection constante en mode contact - hauteur constante

e e second mode est le mode non-contact. I1 utilise exclusivement les forces d’attrac-
tion entre la sonde et 1I’échantillon. Dans ce cas, le levier vibre a une fréquence imposée
par l'utilisateur (FI1G. 2.9).

FIG. 2.9: Asservissement d’un microscope AFM en mode non-contact

La proximité de la surface va faire varier la fréquence de résonance du levier et donc
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I’amplitude d’oscillation de la sonde. L’ asservissement, dans ce cas, peut la encore se faire
par réflexion d’un faisceau laser sur le levier (voir paragraphe précédent), ce qui permet,
soit d’imposer 1’amplitude d’oscillation de la sonde en faisant varier la distance moyenne
entre I’extrémité de la pointe et la surface de 1°’échantillon (on mesure alors les varia-
tions de cette distance moyenne), soit en maintenant constante cette distance moyenne
pointe/interface, ce qui nous permet de mesurer les variations de 1’amplitude d’oscilla-
tion.

e Finalement, le mode contact intermittent (tapping mode) fonctionne sur le méme
principe que le mode décrit précédemment, a la différence pres que la sonde va entrer
en contact avec la surface de fagon périodique (FIG. 2.10). Il s’agit d’'un mode résonnant
non-linéaire. Une étude approfondie de cette technique est menée dans I’ouvrage de L.
Aigouy et al. [31].

—contact

FIG. 2.10: Asservissement d’un microscope AFM en mode contact intermittent

Microscope optique en champ proche

Le microscope optique en champ proche (SNOM : Scanning Near-field Optical Micro-
scopy) permet la caractérisation optique d’un objet de taille sub-longueur d’onde. Cette
technique consiste a positionner 1’extrémité d’une sonde en zone de champ proche, et de
perturber les ondes évanescentes pouvant s’y trouver, et ainsi de créer des ondes propaga-
tives mesurables en champ lointain. Cette technique est celle que nous avons employée et
modélisée. Nous allons la décrire dans le sous-chapitre suivant.
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2.3 La technologie SNOM

Nous parlons ici des origines de la technologie SNOM, ainsi que des différents modes
de fonctionnement existants. Une attention particuliere est apportée au mode de fonction-
nement TRSTM qui est modélisé dans la suite de cette étude.

2.3.1 Expérience de Synge

Dans un article publié en 1928 [35], E.H. Synge propose d’utiliser une ouverture sub-

longueur d’onde, réalisée dans un écran opaque, pour limiter la zone d’éclairage d’un
échantillon.
En placant cet orifice a une distance e de la surface tres inférieure a la longueur d’onde A
(FI1G. 2.11), celle-ci se retrouve éclairée par des ondes évanescentes de confinement sub-\
dans les trois directions de 1’espace. La lumiere diffusée par I’échantillon résulte alors de
la conversion des ondes évanescentes en ondes propagatives détectables en champ lointain
par un systeme optique classique. Pour obtenir une image complete de 1’échantillon, il
suffit alors de balayer sa surface en déplacant I’ouverture.

Echantillon Ecran opaque

Onde incidente

AERARRERARIY

Champ Champ
propagatif _a, evanescent
-l T

Optique de collection
(transmission)

FIG. 2.11: Expérience de Synge : illumination locale d’un échantillon

Cette méthode n’a pu étre mise en pratique qu’a partir de 1984, faute de moyen tech-
nique. C’est D.W. Pohl [36] qui a proposé I’ architecture du premier microscope optique en
champ proche, ce dernier permettant d’atteindre une résolution optique latérale de A/20
(la longueur d’onde d’analyse étant de 488nm). Pour cela, il a utilisé une pointe en quartz
dont les flancs étaient recouverts d’aluminium, sauf a son extrémité inférieure, cette der-
niere constituant donc 1’ouverture sub-longueur d’onde. Cette ouverture était alors posi-
tionnée en zone de champ proche par un systeme STM (paragraphe 2.2.2). Cette méthode,
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appartenant donc a la famille des microscopes a sondes locales, est développée dans le pa-
ragraphe suivant.

2.3.2 Les différents modes SNOM

Les sondes a ouverture

Les sondes a ouvertures représentent parfaitement I’expérience de Synge, leurs extré-
mités jouant le role de nano-trou. Ces sondes sont généralement constituées d’une fibre
optique effilée a son extrémité, et recouverte d’une couche de métal opaque dans la zone
spectrale utile. L’ouverture optique est généralement de 1’ordre de quelques dizaines de
nanometres. Ce type de SNOM n’est pas au centre de notre problématique, nous nous
contenterons donc de décrire brievement les différentes configurations possibles.

Détection par
fibre optique

Eclairage par
fibre optique

2 =g Champ
Optique de  Onde incidente .
Champ collection (réflexion) evanescent
évanescent \(réflexion)
\\ Echantillon
Echantillon \Q

Ch g
PrOPaar;atlf Onde incidente
Optique de (transmission)

T collection

(transmission)

FI1G. 2.12: SNOM en mode illumination FIG. 2.13: SNOM en mode collection

En premier lieu, on trouve donc le mode illumination ou la sonde sert de source

lumineuse, et crée, a son extrémité, des ondes évanescentes qui éclairent localement
I’échantillon, ce qui induit I’apparition d’ondes propagatives détectables en champ loin-
tain (FIG. 2.12). Il s’agit typiquement du systeme utilisé par D.W. Pohl et al. [36].
A cela s’ajoute le mode collection ol les ondes évanescentes sont créées en éclairant
directement 1’échantillon par illumination externe (par exemple a I’aide d’un laser). La
sonde sert alors a détecter localement ces ondes (FIG. 2.13). Une partie des ondes de
champ proche est alors collectée par 1’ouverture de la sonde, pour étre ensuite guidée
jusqu’a I’autre extrémité de la fibre optique ou elle peut €tre mesurée.
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Les sondes diffusantes

Les sondes sans ouvertures ou diffusantes sont utilisées dans les techniques de mi-
croscopies dites ASNOM (Apertureless Scanning Near-field Optical Microscopy). Ici,
I’illumination se fait obligatoirement par éclairage externe plus ou moins localisé, par
transmission ou réflexion (FIG. 2.14). L’extrémité de la pointe, plongée dans le champ
proche de I’objet, va alors jouer le réle de nanodiffuseur. Les ondes propagatives, ainsi
créées, peuvent alors étre collectées en champ lointain par réflexion ou transmission. En
pratique, ce sont généralement des sondes normalement destinées aux microscopes AFM
qui sont utilisées.

Onde incidente
(réflexion)

Champ
évanescent

_Echantillon /_

Onde incidente
(transmission)

FI1G. 2.14: ASNOM - différents modes d’illuminations

Le microscope TRSTM

Le TRSTM (Thermal Radiation Scanning Tunnelling Microscopy) est un microscope
optique en champ proche de type ASNOM. Sa particularité est qu’aucune excitation ex-
térieure n’est utilisée pour créer des ondes de surface. Ce sont, en fait, les fluctuations
thermiques, au sein de I’échantillon, qui vont engendrer des oscillations de densité de
charge (ions ou plasma) dans le matériau, créant ainsi des polaritons de volume et de sur-
face. Les ondes évanescentes, ainsi créées, vont étre perturbées et diffusées par la sonde
vers un capteur (infrarouge, en ce qui nous concerne). Ce type de microscope permet donc
d’évaluer la densité d’énergie électromagnétique au niveau de la surface d’échantillons.
Cette technique a déja été mise en ceuvre, pour la premiere fois, en 2006, par I’équipe de
Y. de Wilde [7].
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Sonde

Champ proche
thermique

R

>l

Echantillon /

FIG. 2.15: Principe du TRSTM

2.3.3 Description d’un dispositif ASNOM complet

Un microscope ASNOM utilise généralement la technologie AFM en mode non-
contact pour asservir la sonde. Ainsi, la pointe va entrer en zone de champ proche de
facon périodique et va, par conséquent, diffuser en champ lointain des ondes propagatives
dont I’amplitude sera modulée a la méme fréquence. Une optique de collection permet de
recueillir une partie de ces ondes, et de les rediriger vers un capteur sensible au spectre de

longueurs d’onde désiré.

. _Capteur IR Sonde AFM

Optique de y

évanescent

collection Lumiére -~
ambiante
\ A

Champ
propagatif

FIG. 2.16: Montage ASNOM complet
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Le signal recherché peut alors étre extrait du signal ambiant bruité par le biais d’un
systeme de détection synchrone (lock-in). Une représentation schématique d’un tel dis-
positif est donnée par la figure 2.16.

2.4 Montage et développement d’un microscope TRSTM

Ce sous-chapitre traite des études expérimentales que nous avons menées au sein du
laboratoire. Nous y donnons un bref descriptif du montage TRSTM en lui méme, ainsi que
de ses particularités de fonctionnement. Nous décrivons ensuite les difficultés pouvant étre
observées lors de son emploi, ainsi que les moyens permettant de les résoudre.

2.4.1 Dispositif et systeme d’asservissement de la pointe

Les principales parties de notre montage TRSTM sont représentées sur la figure 2.17.
Le positionnement de la sonde diffusante a proximité de la surface de 1’échantillon se fait
grice 2 un AFM commercial de chez PSIA'.

— a:latéte de ' AFM supportant la
pointe.

— b : un microscope optique clas-
sique permettant le positionne-
ment de la pointe proche de la
surface.

— c:le scanner ou est posé 1’échan-
tillon.

— d : le systeme optique transmet-
tant le signal de la pointe vers le
capteur

— e : le capteur infrarouge, relié a
un lock-in.

— f : les platines micrométriques
permettant le positionnement du
systeme optique et du capteur IR.

FI1G. 2.17: Ensemble du montage TRSTM

Nous avons opté pour le mode non-contact, a fréquence d’oscillation constante, dans
le but de séparer ultérieurement le signal émis du signal ambiant (FIG. 2.18). Cela né-
cessite que la pointe soit maintenue a une distance moyenne constante de 1’échantillon.

'mttp://www.parkafm.com/
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L’ oscillation de la pointe se fait grace a un systeme piézoélectrique, et son amplitude de
vibration est mesurée par un laser (FIG. 2.19 - cf. sous-paragraphe 2.2.2).

( ' laser
-

miroir photodiode

|4

il

T et

F1G. 2.19: Mode d’asservissement,
tapping mod

échantilon ¥ VAPM——

FIG. 2.18: Systéme de mesure de la fréquence
d’oscillation de la pointe

Cependant, la pointe doit rester immobile par rapport au systeme de collection (comme
nous le verrons par la suite), hormis son amplitude de vibration. Pour respecter cette
contrainte, les échantillons étudiés doivent donc étre les plus plats possible (FIG. 2.20 et
F1G. 2.21). De plus, le balayage de la surface doit se faire par déplacement de I’échantillon
lui méme, et ce, grice a un scanner piézoélectrique z-y (100xm x 100um linéarisés).

échantillon

échantllon
[ [ [oavermentde Fechaniin =~ [ [ [ouvementde fedantion ==~

FIG. 2.20: Exemple d’échantillon plat - FIG. 2.21: Exemple d’échantillon plat -
matériau unique inclusion d’un micro-circuit

2.4.2 Systeme optique

Les ondes propagatives, créées par perturbation des ondes de surface par la sonde de
I’ AFM, diffusent dans tout I’espace. Une partie est redirigée vers un capteur a infrarouge
fonctionnant a 77K (le capteur doit étre refroidi par un bain d’azote liquide), grace a un
systeme optique composé de deux miroirs paraboliques (FIG. 2.22). Il est concu pour que
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la pointe se trouve au niveau du foyer du premier miroir, le capteur infrarouge devant se
situer a I’endroit du foyer du second miroir parabolique. Du fait de la configuration de
notre AFM, la position du premier miroir ne peut étre que sur le coté de la pointe, comme
le montre la figure (FIG. 2.23).

miroirs |
paraboliques |

;5 miroir
pointe| ﬁ * parabolique
AFM [ Y- g

capteur pointe P
infrarouge AEM (30 e
T !/5’\20
- | Léc_h?_n:fii'@__ S T l

FIG. 2.23: Positionnement du premier miroir
parabolique
FIG. 2.22: Systéme optique du microscope
TRSTM

Les positionnements de la pointe et du capteur sont assez délicats. Pour focaliser le
premier miroir sur la pointe, une caméra classique a été reliée au systéme optique au ni-
veau du second foyer. Il suffit alors de déplacer I’ensemble (miroir 1, miroir 2 et caméra),
grice a trois platines micrométriques en z, y et z, jusqu’a obtenir une image nette de la
pointe AFM au centre de I’écran (FIG. 2.24 et 2.25).

1B

FIG. 2.24: Image de la pointe (et de son reflet FIG. 2.25: Agrandissement de 1’image la pointe
sur I’échantillon) par caméra et de son reflet

Une fois ces réglages faits, le systeme optique ne doit plus bouger. On remplace alors
la caméra par le détecteur infrarouge (FIG. 2.26). La différence majeure est que, contrai-
rement a la caméra, le capteur infrarouge n’est pas fixé au systeme optique et peut donc
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étre déplacé indépendamment. La difficulté vient alors du fait que la partie sensible du
détecteur mesure 0, Imm x 0, Imm, et son positionnement n’est donc pas immédiat. La
méthode utilisée consiste a placer approximativement le capteur a I’ancienne position de
la caméra (la aussi grace a trois tables micrométriques), et de faire un scan transversal 2D
suivant x et z jusqu’a obtenir un signal supérieur au bruit de mesure. Une fois que 1’on
commence a percevoir le signal, un scan 3D est alors nécessaire pour optimiser la mesure
(F1G. 2.27).

capteur
IR
miroir
parabollque
foyer
FIG. 2.26: Capteur infrarouge FIG. 2.27: Positionnement du capteur infrarouge

Actuellement, le scan 3D nécessaire au bon positionnement du capteur se fait manuel-
lement, ce qui requiert environ 4 heures de manipulation par mm? scannés. Une automa-
tisation par le biais de vis micrométriques motorisées est prévue.

2.4.3 Traitement du signal

Ce sujet est essentiellement traité dans I’annexe D. Nous n’en verrons ici que les
grandes lignes.

Détection synchrone

Un lock-in, ou systeme de détection synchrone, est prévu pour repérer un signal pé-
riodique noyé dans le bruit. Il agit comme un filtre passe-bande autour d’une fréquence de
référence (c’est-a-dire la méme que celle du signal). En ce qui nous concerne, cette fré-
quence nous est donnée par transformée de Fourier du signal électrique imposé au piézo
de I’AFM. Actuellement, nous disposons d’un lock-in commercial, ainsi qu'un lock-in
numérique créé sous Labview (plus de détails sont donnés dans I’annexe D).
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Suppression du bruit de mesure

L’outil que nous présentons brievement dans ce paragraphe a pour but de supprimer
le bruit de mesure d’un signal périodique. En supposant étre en présence d’un bruit blanc,
ce dernier peut s’annuler par une simple prise de moyenne (FIG. 2.28).

o ‘
%&W M WF»’*‘N :;:WMW
W jﬂ“"‘% ot W%\W%

signal
bruité

\11

signal
moyenné

(

*l

F1G. 2.28: Elimination du bruit blanc par moyenne

La difficulté vient du fait que les différents points de mesures se doivent d’étre en phase.
La technique que nous avons utilisée pour y parvenir, ainsi que les résultats obtenus dans
le cas de signaux bruités artificiellement, sont décrits dans 1I’annexe D.

2.4.4 Manipulations et difficultés rencontrées

De nombreux problemes ont pu €tre observés au cours des expérimentations, dont
certains n’ont pas encore été résolus. Ce sont ces mémes difficultés que nous décrivons
ici, ainsi que les différentes solutions envisagées.

Influence du laser d’asservissement

Comme nous I’avons évoqué précédemment, I’asservissement de la sonde par I’ AFM
se fait grace a un laser, lequel est réfléchit sur le dos du levier, pour étre ensuite redirigé
vers une photodiode permettant, apres traitement, de déterminer I’amplitude d’oscillation
de la pointe.

Bien que ce laser émette dans le visible (rouge), et que le capteur que nous utilisons

soit surtout sensible aux infrarouges (de 2 a 16pum), la sensibilité de celui-ci dans le visible
n’est pas nulle. Ainsi, lorsque le laser atteint I’extrémité du cantilever, laquelle se trouve
dans la focale du systeme optique (FIG. 2.29), une partie de 1’onde est diffusée vers le
capteur, modulée a la méme fréquence que celle de la sonde. Ce signal indésirable ne
peut donc étre supprimé par le lock-in, et parasite grandement les mesures.
Pour pallier ce probleme, nous avons doté notre capteur d’une fenétre en germanium
opaque dans le visible. Cette action a en effet permis d’éliminer le signal parasite, sans
risquer de détériorer le signal utile qui, rappelons-le, doit théoriquement se trouver dans
I’infrarouge moyen (2-16pm).
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laser
pointe
30pm de lengueur

levier
10pm-30pm-100pm

—————__ zone d'observation

50x50pm?*

el h
5 J échantillon

FIG. 2.29: Diffusion du laser d’asservissement par le levier de la sonde

Faiblesse du signal

Bien que notre capteur infrarouge soit parfaitement sensible au spectre de longueurs
d’onde qui nous intéresse, le signal diffusé€ par la pointe reste tout de méme tres faible
lorsque les échantillons étudiés sont a la température ambiante. Cela rend impossible la
détection de ce signal noyé dans le bruit, du moins tant que nous ne connaissons pas par-
faitement la position optimale du capteur infrarouge. L’idée est alors de chauffer I’échan-
tillon dans le but d’augmenter le champ proche thermique, et donc le signal diffusé par
la sonde. Cela permet de déterminer plus facilement, et avec plus de précision, la bonne
position du capteur, ce qui ne nous empéche aucunement de redescendre, ensuite, a la
température ambiante, tout en conservant les mémes réglages de positionnement. Nous
avons opté pour des résistances chauffantes plates, montant jusqu’a 150 °C, de références
Minco-HK5537R13.1L12AU (F1G. 2.30).

. T S
W

— e,

plagues

, (.\' [ -.\ " de cuivre

/ - résistance

( [ chauffante

foe)

N isolant

r"T_z.\f thermocouple
FIG. 2.30: Résistance chauffante plate - FIG. 2.31: Chauffage de I’échantillon par
Minco-HK5537R13.1L12AU résistance chauffante
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Dans notre dispositif, la résistance est maintenue entre deux plaques de cuivre dont

I’une est en contact avec 1’échantillon (FIG. 2.31). L’ensemble est alors posé sur un sup-
port isolant, dans le but de limiter les transferts thermiques par conduction vers I’AFM,
ce qui aurait pour conséquence de I’endommager. Les températures, a la base de I’échan-
tillon et de I’isolant, sont mesurées en continu grace a deux thermocouples de type K
(reliés a un instrument virtuel fait sous Labview et Matlab).
Cependant, le chauffage de I’échantillon, du fait de la configuration de notre montage (no-
tamment la forme de la pointe), se trouve étre a I’origine d’un probleme supplémentaire
lié au rayonnement thermique en champ lointain. Nous en parlons dans le paragraphe
suivant.

Influence du champ thermique lointain

Le chauffage de I’échantillon, destiné a augmenter I’intensité des ondes évanescentes,
est a I’origine d’ondes propagatives situées principalement dans I’infrarouge. Ces ondes
se retrouvent donc en champ lointain, dont une partie au niveau du levier de la sonde. Le
méme probleme que celui remarqué dans le cas de la diffusion du laser par I’extrémité
du levier, s’observe alors. Le levier diffuse a nouveau des ondes dont 1I’amplitude est
modulée a la méme fréquence que celle de la sonde, mais cette fois dans un domaine
spectral auquel le capteur est sensible. En effet, lorsque 1’on chauffe I’échantillon, nous
observons bien un signal, mais ce dernier demeure lorsque I’on éloigne la pointe de la
surface de 1’échantillon, ce qui prouve que le signal détecté n’est pas un signal de champ
proche.

pointe levier
30um de longueur 10pm-30pm-100pm

pointe
1-2mm de longueur

Vet E‘--—-—-_._______::E_ne d'observation
e ]
e

zone d'observation
50x50um*

Ay { B
T it e

F1G. 2.32: Diffusion du champ thermique lointain ~ FI1G. 2.33: Avantages d’une longue sonde en
par le levier de la sonde tungsten

Nous travaillons actuellement sur la fabrication de sondes faites a partir de fils de
tungstene. L’avantage de ces sondes est que la pointe est bien plus longue que celles que
I’on peut trouver dans le commerce (2-3mm au lieu de 10-30um). Cela permettrait d’avoir
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un levier positionné relativement loin de I’extrémité de la sonde, et donc de la zone obser-
vée par le capteur, ce qui limiterait fortement 1’influence du signal parasite sur la mesure.
La méthode de fabrication de ces sondes est décrite dans 1I’annexe C. Actuellement, nous
observons encore certaines difficultés pour adapter ces pointes tungsténes a notre AFM
commercial, notamment a cause de la forte constante de raideur du levier de la pointe.

Conclusion

Par le biais d’une introduction aux techniques de microscopies destinées a dépasser la

limite de résolution observée en microscopie optique classique, nous avons pu aborder le
theme des microscopes de type SNOM, notamment ceux utilisant des sondes sans ouver-
ture, aussi appelées sondes diffusantes. Cela nous a permis, ensuite, d’exposer le dispositif
expérimental TRSTM en développement dans notre laboratoire, et d’en décrire le fonc-
tionnement et les particularités (asservissement de la sonde, déplacement de I’échantillon,
mesure du signal,...). Nous avons ensuite introduit brievement les différents outils numé-
riques destinés a traiter les signaux que 1’on désire mesurer, 1’essentiel se trouvant dans
I’annexe D. Pour finir, nous avons parlé des difficultés ayant été observées au cours de
nos mesures, ainsi que des différentes solutions mises en ceuvre pour les résoudre.
Les difficultés liées a cette partie expérimentale de notre travail de recherche nous ont
conduits a chercher les moyens susceptibles d’optimiser la collecte du signal TRSTM.
L’approche que nous avons retenue passe par la modélisation du signal diffusé par des
pointes AFM en vue de I’optimisation de la géométrie et des matériaux de ces dernieres
pour maximiser le signal recherché. Ces deux aspects vont désormais étre abordés dans la
seconde et la troisieme partie de ce mémoire.
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NOMENCLATURE

Nomenclature

e Reperes :

(x,y,z) :coordonnées cartésiennes
(r,0,¢) :coordonnées sphériques
(p, ®) : coordonnées polaires

e Scalaires :

a : rayon de sphere
c : vitesse de la lumiere dans le vide
h : fonction de Heaviside
i : unité imaginaire
k : nombre d’onde
ko : nombre d’onde dans le vide
K :norme du vecteur K
n,, :indice optique du milieu m
re : coefficient de réflexion de Fresnel d’une onde polarisée TE
rP  : coefficient de réflexion de Fresnel d’une onde polarisée TM
S : variable PML en coordonnées étendues
S :transformée de Fourier inverse de ¢
t : temps
t? : coefficient de transmission de Fresnel d’une onde polarisée TE
P : coefficient de transmission de Fresnel d’une onde polarisée TM
w : composante normale a I’interface du vecteur k
e Vecteurs :
E  :champ électrique dans le domaine temporel
E champ électrique dans le domaine fréquentiel
E représentation angulaire du champ E
H  : excitation magnétique le domaine temporel
H : excitation magnétique dans le domaine fréquentiel
H représentation angulaire du champ H
Jr  :courant équivalent électrique dans le domaine temporel
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e Matrices :

>
G :tenseur de Green dans le domaine fréquentiel
>

: courant équivalent électrique dans le domaine fréquentiel
: courant équivalent magnétique dans le domaine temporel
: courant équivalent magnétique dans le domaine fréquentiel
: courant de polarisation électrique du [°™ pole de Lorentz
: vecteur d’onde

: vecteur d’onde dans le vide

: composante tangente a 1’interface du vecteur d’onde k

: vecteur unitaire normal a la surface

: vecteur polarisation unitaire tangent au plan d’incidence

: vecteur position du point d’observation

: vecteur position du point source

: composante tangente a 1’interface de r

: composante tangente a ’interface de r’

: vecteur polarisation unitaire normal au plan d’incidence

: vecteurs unitaires

>

G :représentation angulaire du tenseur de Green G

e Lettres grecques :

Q, O, Oy, O

)
O

Estat

Mo
Ky Kz Ky, Kz

: parametres CPML

: fonction de Dirac

: inverse du temps de relaxation du [*™ pole de Lorentz
: pas spatial

: pas temporel

: pas spatial suivant

: pas spatial suivant y

: pas spatial suivant z

: permittivité diélectrique

: permittivité diélectrique du vide

: permittivité (fonction) diélectrique relative

: permittivité diélectrique spécifique a la PML

: permittivité diélectrique complexe spécifique a la PML
: permittivité diélectrique relative pour les faibles longueurs d’onde
: permittivité diélectrique relative pour les faibles fréquences
: impédance

: impédance du vide

: parametres CPML

: longueur d’onde
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Ao

Ho
,upml

Y
Hpml

e Exposants :

: longueur d’onde centrale du pulse gaussien

: perméabilité magnétique

: perméabilité magnétique du vide

: perméabilité magnétique spécifique a la PML

: fréquence

: fréquence centrale du pulse gaussien

: perméabilité magnétique complexe spécifique a la PML
: fréquence

: pulsation

: pulsation centrale du pulse gaussien

: pulsation optique transverse du /™ pdle de Lorentz

: pulsation optique longitudinale du /*™ pole de Lorentz
: conductivité électrique spécifique a la PML

: conductivité magnétique spécifique a la PML

: parametres CPML

: angle d’incidence critique

: angle d’incidence

: angle de réflexion

: angle de réfraction

+ : vecteur ascendant
— : vecteur descendant
ff : relatif au champ lointain (far-field)
inc  :relatif a I’onde incidente
n : indice temporel
nf  :relatif au champ proche (near-field)
D : relatif a la polarisation p
r : relatif a la réflexion
S : relatif a la polarisation s
t : relatif a la transmission
e Indices :
air : relatif a I’air
dip : relatif au dipole
down : grandeur calculée en dessous de I’interface
E : relatif au champ électrique
éch : relatif a I’échantillon
H : relatif au champ magnétique
1,7,k :indices spatiaux
mnc : relatif a I’onde incidente
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r

sphere

t

up
vide

: relatif & I’onde réfléchie

: relatif a la sphere

: relatif a I’onde transmise

: grandeur calculée au dessus de 'interface
: relatif au vide

e Opérateurs :

Q
Q
~.

X <

EIAREE

pml

: produit de convolution

: dérivée partielle par rapport a la variable ¢

: transformée de Fourier

: transformée de Fourier inverse

: laplacien vectoriel

: opérateur nabla

: opérateur nabla complexe spécifique a la PML
: produit vectoriel
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Chapitre 3

Développement des modeles
numériques
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Introduction

Dans ce chapitre, nous présentons les outils numériques qui ont été employés pour
modéliser le comportement de la pointe d’un microscope optique a sonde sans ouverture
dont I’extrémité se trouve en zone de champ proche. Nous nous intéressons en particulier
au cas ou la sonde est éclairée par un champ d’ondes évanescentes. Ce chapitre présente
I’ensemble des modeles numériques utilisés pour décrire de tels dispositifs. Les différents
résultats obtenus grace a ces modeles sont présentés dans les chapitres suivants. L organi-
sation de ce chapitre dédié aux modeles est la suivante :
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- Nous décrivons d’abord I’ensemble des modeles permettant de déterminer le champ
électromagnétique a proximité d’un objet diffusant. La FDTD (Finite-Difference Time-
domain) est 1’outil central autour duquel nous avons développé les autres techniques.

- La seconde partie de ce chapitre présente les outils utilisé€s pour calculer le champ
électrique diffusé, cette fois, en champ lointain, grice a une transformation des champs
proches obtenus lors du calcul FDTD. Cette transformation champ proche/champ loin-
tain, associée a la FDTD, nous fournit alors une méthode complete permettant d’étudier
la diffusion d’une onde par des objets de forme quelconque proches d’une interface plane.

3.1 Calcul du champ proche

Comme nous I’avons vu dans I’introduction de ce chapitre, la premiere phase de nos
calculs est destinée a déterminer le champ proche électromagnétique. Ce dernier peut,
soit étre émis par une source électromagnétique (par exemple un dipdle), soit étre diffusé
par une particule éclairée par une onde (plane ou non). Pour cela, nous avons choisi la
méthode FDTD, ou Finite-difference Time-Domain, pour sa simplicité d’implémentation
et sa capacité a s’adapter a un grand nombre de problemes.

Nous présentons dans cette section, outre une description générale de la FDTD, les
différentes méthodes additionnelles destinées a adapter notre modele aux spécificités des
problemes étudiés.

3.1.1 Le modele FDTD

Rappel sur les différences finies

La FDTD repose avant tout sur la discrétisation des dérivées partielles par la méthode
des différences finies. Pour illustrer notre propos, nous nous intéressons ici a la dérivée
partielle d’une fonction quelconque u = wu(x,t) par rapport a la variable spatiale x, a
Savoir :

ou

Ox

La discrétisation de 3.1 par la méthode des différences finies est basée sur le déve-

loppement de Taylor de u(x,t) aux points z; — Az et x; + Az, ce qui donne au temps
ty

(3.1)

oul™  (Ax)? 0%u|™ :
u(w; + Az, t,) = ul) + Ama—z 1 23;) a—;; +0[(Az)’] (32
ou|™  (Az)*Pul"
w(z; — Az, t,) = ul) — Ama—z . 23!3) a—;; +0[(Az)’]  (3.3)

ot O [(Az)?] représente I’erreur du développement en question. La combinaison de 3.2
et 3.3 nous amene a I’équation suivante (eq. 3.4).
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u ™ Uiy — Uiy 2
B B =T oAr +0 [(Ax) ] (3.4)

k3

ol u' = wu(z;,t,) avec x; = iAx et t, = nAt. Ce schéma, qui est dit centré, est précis
au second ordre. Il existe des schémas plus simples, précis au premier ordre, comme les
schémas décentrés amont (“upwind”) ou aval (“forward”), bien qu’ils ne soient, a notre
connaissance, jamais utilisés dans aucun modele FDTD. Nous en donnons tout de méme
les expressions :

tn

) no_ g
- - “ZA—;LH +O[(Az)] (upwind) (3.5)
Oul' _ uin—wi (Az)] (forward) (3.6)
- e— x .
Oz |, Ax
La méme étude est a faire pour discrétiser la dérivé partielle %, ce qui nous donne :
oul™ ottt
— == d At)? 3.7
o, ~ ame  TolBaY] G-D

Ces schémas (3.4 et 3.7), relatifs a la méthode des différences finies, constituent donc
le pilier central de la FDTD, comme nous le montre la section suivante.

Développement des équations de Maxwell

Le développement de la FDTD découle directement de 1’application de la technique
de discrétisation vue précédemment. Nous allons dorénavant traiter de la résolution des
équations de Maxwell par la méthode FDTD basée sur I’algorithme de Yee. Nous rappe-
lons ici I’expression des équations de Maxwell dans le cas d’un matériau linéaire, isotrope,
sans sources et non-dispersif (des compléments d’électromagnétisme sont rappelés dans
I’annexe A) :

OH 1

— = = E .
BN MV X (3.8)
OE 1

— = - H .
9 +€V X (3.9)

avec : E le champ électrique,
H T’excitation magnétique,
¢ la permittivité diélectrique,
1 1la perméabilité magnétique.
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Chacune de ces deux équations, apres développement du rotationnel, peuvent se dé-
composer en trois relations propres aux directions Z, ¢ et Z (coordonnées cartésiennes).
A titre d’illustration, nous donnons ci-dessous 1’expression des équations relatives 2 la
direction z, les autres pouvant s’obtenir naturellement par permutation circulaire.

0E,  1[0H. 0H,
ot E[ay 82} (3.10)
oH,  1[0E, OE.
ot ,u{(’?z 0y} .11

Ces équations peuvent alors étre discrétisées par la méthode des différences finies
grace a I’algorithme de Yee, lequel est présenté dans le paragraphe suivant.

Algorithme de Yee

La méthode FDTD présentée ici est basée sur 1’algorithme de Yee, introduit par Kane
Yee en 1966 [37]. Elle permet de déterminer, a chaque pas de temps, la valeur des diffé-
rentes composantes des champs proches électrique et magnétique a leurs noeuds respectifs
(F1G. 3.1).

La discrétisation des dérivées en temps et en espace des €quations 3.10 et 3.11 se fait
alors par la méthode des différences finies centrées précise au second ordre. Ainsi, pour
une variable u(z, y, z,t), on écrit, pour la dérivée en temps :

il ol
0 (N
a—z(iAas, JAy. Az nAt) = =2 1O [(Ar)] (3.12)
et pour la dérivée spatiale (dans la direction des ) :
8—Z(iA$,jAy, Az, nAt) = +27J7kA:E LG [(Az)?] (3.13)

Ces schémas numériques nous permettent de discrétiser les équations 3.10 et 3.11 qui
se présentent alors sous la forme suivante :

7’L+% nf% B At . .
et (Bl by = B0 ) = 5y [ = iy
At (. )
Az [ ulije e — Hyli,ﬂ%,k} (3.14)
et
1 1
n+1 o n . g n+s B nti
1o (Hx|i—%7j+1,k+1 Hx|i—%vj+l7k+1> =~ AL [Eyb;,jH’kJrg Ey|i7%7j+17k+%
L 1
. - B2 (3.15)
2l L 543 paq 2l 150109 .
Ay 2 27]+27 —+ 1 27]+27 +
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Z
y E i+, j+¥k+1
X z('+ z|+‘2l + )Hy(i‘j+1/'z‘k+l)

Hx(i+l/z‘j,k+1)

H‘yb+1,]+‘ 2 k+1)

|
T > Hx(i 5 ,+1,k+1)
4 A
H ik E ikt H i1k
! W A Ey(i+1/z.j+1,k+1/z)
H (i+1jkem) A—T™ S
S & Ey i+Y2,)k+ V) Hzi+1 41 k+5)
Ex(i+1, +1 k+1)
|
1(ij,k) H 2R
- - __\.—)— ——
H, (+%jK) E (i+Vz i+,

H (+%iv1k)

H (|+1 +15.k)

F1G. 3.1: Cellule de Yee

Les autres composantes suivant les axes y et Z peuvent s’obtenir par simples per-
mutations circulaires. Le décalage d’un % pas spatial se comprend parfaitement lorsque
I’on observe la position des différentes composantes des champs dans une cellule de Yee
(F1G. 3.1). Quand au décalage temporel de %At, il vient du fait que, lors de 1’application
de I’algorithme de Yee, les calculs des champs E et H sont intercalés et donc décalés d’un
% pas de temps.

Calcul des champs dans le domaine fréquentiel

La FDTD nous permet de déterminer les champs électrique et magnétique dans le do-
maine temporel. Cependant, il est possible d’obtenir ces champs dans le domaine spectral
par transformée de Fourier. L’utilisation de la méthode FFT (Fast Fourier Transform) né-
cessitant le stockage de E(r, t) et H(r, t) a chaque pas de temps, il est préférable d’opter
pour une transformée de Fourier discrete classique de la forme :

E(r,w) = /OOE( t)exp(i%wt)dt

12

Z E(r At) exp(i 2mv((n + )At))A (3.16)

H(r,w) = / H(r,t) exp(i2nvt)dt

12

Z H(r, nAt) exp(i2nv(nAt)) At (3.17)
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Cette transformée se fait directement au cours du calcul FDTD, a chaque pas de temps,
et ne nécessite donc aucun stockage particulier. De plus, nous pouvons noter que le déca-
lage d’un 3 pas de temps est bien pris en compte pour le calcul de E. Ce décalage tem-
porel, qui dephase E(r,w) de exp(i 2mvat 3L), peut étre important pour la transformation
champ proche/champ lointain que I’on Verra ultérieurement. En effet, cette transforma-
tion nécessite a la fois E et H.

3.1.2 Stabilité du schéma FDTD

Comme dans toutes les méthodes numériques basées sur les différences finies expli-
cites, la FDTD peut devenir instable si les parametres de discrétisation spatiaux (Ax,Ay,Az)
et temporel (At) ne respectent pas certaines restrictions. Ces dernieres sont imposées par
la condition CFL (Courant-Friedrich-Levy), a savoir :

(3.18)

\/ + Ay2 + AzQ

c étant la vitesse de la lumiere dans le vide et n,, ’indice optique du milieu. Dans le cas
ou Az = Ay = Az = A, nous obtenons :

(3.19)

D’un point de vue pratique, le pas temporel At doit étre inférieur au temps que met
I’onde pour se propager d’une cellule a I’autre. Par la suite, nous prendrons systématique-
ment comme pas de temps At = £.
I est intéressant de préciser qu’il existe des algorithmes FDTD basés sur des schémas
implicites n’étant aucunement limités par la condition CFL [38, 39, 40]. Cependant, nous

n’en dirons pas plus, ces méthodes n’ayant pas été utilisées lors de nos travaux.

3.1.3 Dispersion numérique

La dispersion physique d’une onde représente le lien entre la vitesse de propagation
réelle de cette onde dans le milieu et sa fréquence. La dispersion numérique, quant a elle,
relie la vitesse numérique de I’onde a sa fréquence.

A titre d’exemple, nous nous placons dans le cas d’une onde plane infinie se propageant
dans le vide. La relation de dispersion physique se présente alors sous la forme suivante :

(ff = (k)2 + (ky)? + ()2 (3.20)

C

ou k = (k,, ky, k) représente le vecteur le vecteur d’onde, et ol w est la pulsation de
I’onde se propageant a la vitesse c. Si I’on se rapporte a I’ouvrage de Taflove et Hagness
[17], il est possible de déterminer, dans un pareil cas, la relation de dispersion numérique
propre au schéma FDTD (eq. 3.21).
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Lm W_At i — _i in ke Az i
cAt° 2 B _AIS 2
(1 (kAN
! A—y( 2 )}
- 2
+ Aizsm(kfzﬂ (3.21)

Nous voyons bien que 1’équation 3.21 tend vers 1’équation 3.20 lorsque les pas spa-
tiaux (et temporels) tendent vers 0. En pratique, ces derniers doivent donc étre inférieurs
a une certaine valeur pour limiter les erreurs dues a la dispersion numérique, définie par :

Ai < 1—)(\) , (1=x,y,2) (3.22)
ou A représente la longueur d’onde. En ce qui nous concerne, et par soucis d’efficacité,
nous nous sommes fixés comme limite A; < %. De plus, il est possible de tenir compte
de I'erreur de dispersion numérique en ajustant la valeur des vecteurs d’onde a chaque
longueur d’onde étudiée (le calcul se fait donc directement dans le domaine fréquentiel),
par AFP-TESF. Cette méthode est décrite dans la section 3.1.5.

3.1.4 Les conditions de bord

Un des défis majeurs de la FDTD est de décrire des milieux infinis (“unbounded re-
gions”) dans un domaine de calcul donné. Bien que pour y parvenir, un certain nombre
de techniques aient été €laborées, nous parlerons exclusivement dans ce paragraphe des
conditions aux limites de type PML (Perfectly Matched Layer), et plus particulierement
de la méthode CPML (Convolutional PML).

Condition ABC-PML

Lorsque 1’on désire imposer des conditions aux limites de notre domaine de calcul,
I’'idée la plus naturelle est de négliger les champs aux frontieres en les supposant nuls.
Cependant, cette hypothese est a I’origine du phénomene de réflexion numérique qui est
une source d’erreur importante. Différents modeles ont donc été développés pour résoudre
ce probleme, notamment la mise en ceuvre de conditions aux limites dites “absorbantes”
(ABC : Absorbing Boundary Conditions). Nous pouvons citer, par exemple, la condition
de Mur basée sur une extension de la théorie de I’équation d’onde dite “one way” [41],
ou encore la condition de Liao qui se fait par extrapolation des champs dans le temps et
I’espace [42]. Cependant, ces deux techniques présentent I’inconvénient de n’étre perfor-
mantes que dans le cas d’ondes éclairant les frontieres du domaine en incidence normale.

Une technique plus générale et bien plus performante, a savoir la PML (Perfectly
Matched Layer) a été introduite par J.P. Bérenger en 1994 [43]. Elle consiste a entourer le
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domaine de calcul FDTD (nommé boite de Huygens) d’un matériau idéalement absorbant
(F1G. 3.2).

FIG. 3.2: Position de la PML dans le cas d’une particule diffusante 2 proximité d’une interface plane

Cette couche absorbante est caractérisée par la décroissance exponentielle de 1’ampli-
tude des ondes électromagnétiques s’y propageant, ainsi que par 1I’absence de réflexion a
I’interface PML/boite de Huygens. La méthode en question, dont nous rappelons bricve-
ment la principe, consiste a introduire des termes dissipatifs fictifs dans les équations de
Maxwell :

OE
VxH = Epmla + melE (323)
oH .
VxE = —Mpmlg — melH (324)

ol opm et o, représentent respectivement les conductivités €lectrique et magnétique
fictives. Cela donne dans le domaine fréquentiel :

VxH= —iwepmPB — 0B = —iwipmE (3.25)
VXxE= +iwgmH+o,,H = +iwipmH (3.26)

m

~ . :+ Opml ~ - . U;ml e e, L, eqe,
avec Epml = Epm — 1 2% €t fpm = ppm — 1 2 les permittivité et perméabilité complexes.
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L’impédance de la PML est alors définie par :

~ T
oy = Pt (1~ ) (3.27)
b Epml Epmi (1 — 1 722)

Considérons maintenant une interface entre la boite de Huygens (&py, fihu, hu) €t la PML
(€pmls Mbpmls Tpmi ), €t imposons les relations suivantes [17] :

Hhu _ Hpml Tpmi_ Tpmi (3.28)

€hu Epml Hpml Epml

Les impédances des deux milieux sont alors lié€s par :

_ pom (1 —1280) (L0280 g . (3.20)
pm epmi(1 — 1 22) e(l—122)  Vew

L’absence de réflexion au niveau de I’interface est donc obtenue grice a I’invariance
de I’'impédance lors du passage d’un milieu a I’autre. Cette condition constitue la base du
modele de 1a PML, dont différentes implémentations sont développées dans 1’ouvrage de
Taflove et Hagness [17]. Le sous-paragraphe suivant traite d’une implémentation évoluée
de cette condition aux limites, a savoir la CPML.

CPML et formulation en coordonnées étendues

La CPML (Convolutional PML) est une des implémentations les plus performantes
de la PML, dont I’avantage majeur est d’absorber les ondes évanescentes et les basses
fréquences bien mieux que la PML classique. Elle est basée sur I’utilisation des variables
en coordonnées étendues S; (coordinate stretching variables [44]) définies par la méthode
CFS (Complex-Frequency Shifted [45]), a savoir :

gj

S;=kKj+ m, (j=uz,9,2) (3.30)

Nous pouvons alors définir le nouvel opérateur Vpy :

=~ .1 0 1

.10
mel:

0
Y A 331
x5x8x+y5y8y+z,9z(92 ( )

Les équations de Maxwell deviennent alors :

iweE = Vo xH (3.32)

—iwpH = Vpm x E (3.33)
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A titre d’exemple, nous donnons ci-dessous la composante suivant x des équations 3.32
et3.33:

1 OH, 1 OH.
iweF, Y 3.34
twe *5, 9y T 5. 0 (3-34)
1 OF, 1 OF,
iwpH, = —— 3.35
twp S, oy TS 0z (3-35)
Cela donne dans le domaine temporel :
OF - OH - OH
= = Syx——-28, Y 3.36
“ot v ¥ "oy e (3.36)
0H, . OE, 5 O0F,
= =5, % S, * 3.37
"o VR, TR (3-37)
ou “x” représente le produit de convolution et S'j la transformée de Fourier inverse de Si
telle que :
G — g1 | L (3.38)
J Sj :
En associant 3.30 et 3.38, on obtient [17] :
o Q o; 1
S;=—4(t) — == =2+ —L| ) h(t) = =4t (t 3.39
= i) - e (|2 2| )0 = Lo+ 639

avec h(t) la fonction de Heaviside (fonction step), 6(¢) la fonction de Dirac. (;(t) est
défini par :

(4~ 9 % 9
G(t) = X exp( t[g + Kngh(t) (3.40)

Si I’on tient compte du fait que, pour une fonction quelconque f(t), d(t) * f(t) = f(t),
I’équation 3.36 devient alors :

gf)Ex B i@HZ 1 0H,
ot Ky Oy Kk, 0z
8 0H,
RORE e SOR (341)

La difficulté, lors de la discrétisation de I’ equation 3.41 par la méthode FDTD, est de
discrétiser le produit de convolution (;(t) * 8H’“ (7, k = z,y, 2). La technique utilisée par
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le modele CPML repose sur une méthode de convolution récursive proposée par Lueb-
bers et Hunsberger [46]. L’implémentation de cette méthode dans I’algorithme FDTD est
développé dans I’ouvrage de Taflove et Hagness [17].

Le choix des variables o}, x; et o; (j = x,y, 2) conditionnent le bon fonctionnement
de la CPML. Comme le montre la figure 3.3, une variation polynomiale a été choisie pour
les décrire. Le role d’une augmentation graduelle de ces grandeurs est de limiter tout saut
trop brusque de leurs valeurs du fait de la discrétisation du probleme.

boite de

Huygens CPML W
A B A RN
N

4 e d .J")'l”"' : Im:_\

PI‘H_;-[.F ] = My max ( d :- ‘%

b L

3 / P g

“. "T\r{-! ] = Og max (”:) ':' JEe

\‘ . 'f DBJ

. " o S

* ,"o' ]

L .\ M A
2 e l_ . i & -

!‘\_,-(..t ): — 1 "1_‘.(;1_‘-_“13" o 1) (J) ":,“ : ?;‘

*a _.4'.,' @

b AT Tl 7 0

___.‘a--.-" ® 5 =4

........... T L . o N
»* S

TR T |k o I ... = POR S
X

FIG. 3.3: Evolution des paramétres o, . et o, au sein de la CPML suivant I’axe des z

Par la suite, nous avons impos€ les conditions o; = o0, k; = K, a; = « pour tout
j = z, y ou z. L’ensemble des parametres nécessaires a la détermination des o et x
optimaux ont été¢ définis en accord avec [17], de telle sorte que m = 3, Kpax = 17 et
Omax = %, avec d = 10A 1’épaisseur de la PML et n = \/g I’impédance du
milieu. En revanche, les parametres relatifs a la variable o (qui conditionne 1’absorption
des ondes évanescentes de la PML) ont di étre adaptés a I’ensemble de nos travaux, du
fait de I’apparition récurrente, lors de nos calculs, de champs hautement évanescents. Ces
parametres ont €té choisis comme suit : ayx = 0.1 et m,, = 2. Ainsi, les grandes valeurs
de o a proximité de I'interface PML/boite de Huygens autorisent les ondes évanescentes a
pénétrer dans la PML sans €tre aucunement réfléchie, alors que les faibles valeurs proche
de la limite du domaine de calcul permettent a la PML d’absorber efficacement les ondes
propagatives.

3.1.5 Les sources d’excitation

Différentes sources ont ét€ modélisées pour traiter les problemes nous intéressant.
Dans cette section sont décrits les modeles permettant de créer des sources ponctuelles,
ainsi que des ondes planes infinies.
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Sources ponctuelles

Les sources ponctuelles que nous avons étudiées font parties de la famille des dipdles
électriques oscillants. Pour simplifier, nous allons nous concentrer sur le cas d’un dipdle
oscillant parallelement a I’axe des 2. Pour cela, il suffit d’imposer en un point (z, yo, 20)
une source électrique de la forme FE5°"*(xq, yo, 20,t) = Eyei=2m0t)  ggcillant donc 2 la
fréquence 1. De plus, bien que I’intensité £y du champ puisse €tre constante, nous avons
opté pour une impulsion gaussienne, pour ne pas imposer a notre calcul des conditions
initiales trop brutales :

t—tg12 .
E;ource(xO, Y0, Z(),t) — E'Oe_[?ecq] el(*27rl/0t) (342)

ou tg4. représente la largeur de I’impulsion. En ce qui nous concerne, ce type de sources
n’a été étudié que dans des cas d’illuminations d’interfaces planes entre deux milieux, en
vue d’une validation du code FDTD par comparaison avec la théorie. Les calculs relatifs
a I’emploi d’une telle source ponctuelle sont reportés dans le chapitre 4.

Ondes planes et formulation TFSF

Nous parlons ici de la modélisation d’une onde plane infinie destinée a illuminer,
directement ou non, un objet diffusant quelconque.

e Bases de la méthode TFSF

frontiére du domaine de calcul frontiere TFSF
{03
h
a
m
p
D
i
f
f
u
s
é
\ onde incidente . -
particule diffisante

F1G. 3.4: Création d’une onde plane par la méthode TFSF : probléme 3D

Comme nous 1’avons brievement évoqué au début de ce chapitre, modéliser la pro-
pagation d’une onde plane a I’aide de la FDTD n’est pas direct. La difficulté est de par-
venir a décrire une onde plane infinie dans un domaine de calcul fini. Pour cela, nous
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avons utilisé la technique dite de transformation Champ total/Champ diffusé (TFSF : Total
Field/Scattered Field) [17]. La figure 3.4 représente schématiquement le fonctionnement
de la TFSF dans le cas d’un probléme tridimensionnel. Cette méthode consiste a décom-
poser le champ total comme étant la somme du champ diffusé et du champ incident :

Etot = Einc + Escat

3.43
Htot = Hinc + Hscat ( )

Ainsi, la surface TFSF constitue la limite entre deux zones : la zone de champ total
contenant entierement 1’objet (lequel est donc éclairé par 1’onde incidente) et, a 1’exté-
rieur, la zone de champ diffusé. Pour expliquer le principe de cette transformation, nous
étudions ici le cas d’un probleme 1D d’une onde plane se propageant dans le sens des x. Si
I’on se reporte a I’image 3.5, la limite entre les zones de champ total et de champ diffusé se
situe au point z = i, de telle sorte que E, (i) = E, (i0) et H,(io — %) = Hy scar(lo — %)
Nous pouvons voir, ci-dessous (équations 3.44 et 3.45), la relation additionnelle permet-
tant d’obtenir la composante suivant z des champs électrique et magnétique au niveau
de la limite TFSF. Comme nous pouvons le constater, cette formulation nécessite donc

la connaissance du champ électrique incident en 7 et du champ magnétique incident en

; 1
20—5.

n+ . n—% At n n
Ez,tot‘io - z,tot|i0 _2’:" AI’ Hy,tot’i(ﬁ_% - Hy,scat|i0_%
20

At

+—

WAV

At ( > ’n+§ 5 |n+§>
A z,tot|g - z,scat|jy—
MOAJ] 10 ig—1

,UOAf z,inc

Hyinel? 1 (3.44)

io—1
+1

Hy,scat‘?o_% - y,scat|Z),% +

(3.45)

10

Az

zone de champ diffusé zone de champ total
N I

FIG. 3.5: Création d’une onde plane par la méthode TFSF : probleme 1D
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La difficulté est alors de connaitre les valeurs des champs incidents en tout point de
la surface de transformation TFSF, et ce a chaque pas de temps du calcul FDTD. Pour ce
faire, nous avons opté pour la méthode AFP-TFSF (Analytical Field Propagation-TFSF)
qui est décrite dans le paragraphe suivant.

e Principes de ’AFP-TFSF

L’ AFP-TFSF consiste a calculer les valeurs des champs incidents sur toute la surface
de transformation TFSF, et ce dans le domaine fréquentiel pour un spectre de longueurs
d’onde prédéfini. En effet, dans le cas d’'une onde plane infinie, I’expression analytique
des champs é€lectrique et magnétique est parfaitement connue pour n’importe quelle fré-
quence. Cependant, le calcul FDTD se passe dans le domaine temporel. C’est pourquoi
ces champs incidents spectraux doivent subir une transformée de Fourier discréte inverse
de la forme :

I . ,
f(r,t) = —/ F(w)e'*Te™ %y (3.46)
2
ot F(r,w) = F(w)e!*™ représente le champ dans le domaine fréquentiel. Un des avan-
tages majeurs de I’AFP-TFSF est qu’elle permet d’introduire une interface dans 1’im-
plémentation TFSF, grace a la détermination des vecteurs d’ondes incidents, réfléchis et
transmis, ainsi que des facteurs de transmission et de réflexion, lesquels dépendent de la
longueur d’onde. Un autre avantage de cette technique est qu’elle permet de réduire dras-
tiquement 1’erreur de dispersion numérique lors du calcul FDTD. Cela consiste a corriger
directement la valeur des vecteurs d’onde pour chaque fréquence du spectre étudié [17].
Une étude détaillée portant sur la création, par AFP-TFSF, d’une onde plane se propa-
geant dans le vide est disponible dans I’ouvrage de A. Taflove et B. Hagness [17]. De
plus, des études plus completes traitant de I’introduction d’interfaces planes dans I’'implé-
mentation AFP-TFSF ont été réalisées par J.B. Schneider [47, 48]. On y parle notamment
de la création d’ondes évanescentes, ce theme étant au centre de nos travaux.

—0o0

A titre d’illustration, les figures 3.6 et 3.7 nous montrent les résultats obtenus dans
le cas d’une onde incidente de spectre gaussien centré sur la longueur d’onde A\y=10 ym
et se propageant parallelement au plan (y — z), éclairant ainsi une interface plane entre
I’air (milieu 1) et un matériau diélectrique (milieu 2, ng¢g = 1.5). Le domaine de calcul
est de 260° cellules cubiques (Az = Ay = Az = \¢/25). Linterface, représentée par la
ligne blanche pleine, se situe a mi-hauteur du domaine de calcul (%). L’onde est polari-
sée TE, de telle sorte que le champ électrique est normal au plan d’incidence. Ces figures
représentent le module du champ électrique dans le plan (%, Y, 2) au temps t = 350At
t = 600At, avec At = $X0/(25 x ¢) = 0.67 fs. Le cadre blanc en pointillé représente la
surface TFSF séparant les zones de champ total et de champ diffusé.

Deux cas distincts sont modélisés. Dans le premier cas (FIG. 3.6), I’onde plane arrive
par le milieu supérieur (par la gauche) avec un angle d’incidence de 45° et nous pou-
vons voir qu’une partie est réfractée a travers 1’interface, et qu’une autre partie est réflé-
chie. D’ailleurs, des phénomenes d’interférences entre 1’onde incidente et I’onde réflé-
chie peuvent s’observer au dessus de I’interface. Une autre remarque importante est que
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le champ électrique est nul a ’extérieur de la surface TFSF, c’est-a-dire dans la zone de
champ diffusé, du fait de 1’absence d’objet diffusant dans la zone de champ total. Le se-
cond cas (FI1G. 3.7) traite de I’illumination de I’interface via le milieu inférieur. L’angle
d’incidence de 45° est alors supérieur a 1’angle critique 6. = 42°. Nous pouvons donc
observer au dessus de I’interface une onde évanescente créée par réflexion totale.

milieu 1
milieu 1

milieu 2
milieu 2

surface TFSF! ' surface TFSF |

(a) t = 350At (b) ¢ = 600A¢

F1G. 3.6: Onde incidente au niveau d’une interface plane entre 1air (milieu supérieur) et un matériau
diélectrique (milieu inférieur, ngiqy = 1.5) - incidence a 45°, au dessus de I’interface

surface TFSF | 0.45

milieu 1
o
[f5]
[4;]
milieu 1

~
5
2
£

o
o
milieu 2

(a) t = 350At (b) t = T00At

FIG. 3.7: Onde incidente au niveau d’une interface plane entre 1’air (milieu supérieur) et un matériau
diélectrique (milieu inférieur, ngig = 1.5) - incidence a 45°, en réflexion totale

Remarque importante : dans les chapitres suivants, ce méme type d’ondes sera utilisé
pour éclairer des objets tels que des spheres ou des pointes.
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3.1.6 Description des milieux dispersifs et absorbants

La méthode FDTD présentée précédemment ne permet de décrire que des matériaux
simples, dont la fonction diélectrique est supposée réelle et constante. Mais il est pos-
sible d’y introduire des matériaux dispersifs décrits par des modeles de Debye, Drude ou
Lorentz. Pour cela, 1’idée est de résoudre la loi d’ Ampere qui, dans le cas d’un milieu
dispersif, s’exprime dans le domaine fréquentiel par [17] :

V x H(w) = goe(w) iwE(w) (3.47)

Nous donnons ici I’exemple d’un matériau décrit par un modele de Lorentz multipdle
(pour plus d’information sur les fonctions diélectriques, se reporter a 1’annexe B).

__— , 3.48
cw) =e l w? — w%l +2idw (3.48)

avec : €4, la valeur de la permittivité relative pour une fréquence infiniment grande,
wr,; la pulsation optique transverse du pole [,
A€] = €101 — €00 OU €444 Teprésente I’influence du pdle [ sur la valeur de la
fonction diélectrique en régime statique (ie quand w — 0),
26; ’inverse du temps de relaxation relatif au pdle /.

L’équation 3.47 devient alors :

o . . AEleZ“l =~
VXxHWw) = eitniwE(w)—iweg Z — ——E(w) (3.49)
!

l
J, est le courant de polarisation (/*™ pole), défini dans le domaine fréquentiel par :

—Aew? _
T B(w) (3.51)

J(w) = iwe
() Ow%vl—w2+215lw

Apres passage dans le domaine temporel par transformée de Fourier inverse, 1’équation
3.50 se présente alors sous la forme :

G,
V < H(t) = eneo o B(t) + ;J,(t) (3.52)

De méme, I’équation 3.51 devient dans le domaine temporel :

w5 J(t)—%QJ (tHa_?
Tt ‘ot ot
Cette expression doit ensuite étre développée selon la méthode des différences finies

et etre réintroduite dans 1’équation 3.52, comme démontré dans I’ouvrage [17].

o)
Ji(t) = eoAqw%@E(t) (3.53)
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Cet algorithme, qui s’intitule ADE-FDTD (ou Auxiliary Differential Equation), con-
siste donc a ajouter au code FDTD une équation différentielle auxiliaire (du second ordre
dans le cas présent) qui permet de considérer des milieux dispersifs. Pour le valider, des
tests ont été faits sur un probleme 1D traitant de la réflexion d’une onde sur une interface
séparant le vide du matériau que 1’on désire étudier (FIG. 3.8).

vide matériau
A AN
4 Y A
champ incident champ réfléchi champ transmis
)—«.ﬁ x T W et ——
création Mesure du champ interface
de l'onde (incident puis réfléchi)

FIG. 3.8: Validation du code ADE-FDTD par étude de la réflexion d’une onde au niveau d’une interface

En faisant le rapport entre I’onde réfléchie et I’onde incidente, nous obtenons la ré-
flectivité. L'image 3.9 nous montre le cas d’une interface entre le vide et du carbure de
silicium (SiC). Ce dernier est décrit par un simple podle de Lorentz. Plus de détails sont
fournis dans I’annexe B, ou d’autres matériaux sont testés. Nous pouvons voir que la
réflectivité théorique et celle obtenue par ADE-FDTD concordent parfaitement.

1 ;
—modéle
o8l © numérique (FDTD)| |
' 0 expérimental
o«
:9 0.6
2
D
2
5 0.4}
i
0.2
N |
1 15 2 25
longueur d'onde A (m) %10

FIG. 3.9: validation du modele ADE-FDTD par étude de la réflectivité : cas d’une interface vide/SiC
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3.1.7 Description des géométries complexes
Généralités

Lors de I’utilisation d’un maillage structuré uniforme, il arrive que certains objets ne
soient pas décrits avec une résolution spatiale suffisante (FIG. 3.10 et 3.11).

FIG. 3.10: Inconvénient d’un maillage structuré ~ FIG. 3.11: Inconvénient d’un maillage structuré
uniforme dans le cas d’une sphere uniforme dans le cas de nano-cables

Pour palier ce probleme qui est a I’origine d’erreurs numériques, 1’idée la plus simple
est de diminuer la taille du pas spatial. Toutefois, cela présente deux inconvénients ma-
jeurs. D’une part, cette modification tend a augmenter les ressources nécessaires au calcul,
notamment dans le cas d’un probleme 3D. D’autre part, du fait de la condition CFL, le
pas temporel doit lui aussi €tre réduit, ce qui implique un temps de calcul plus long.

Différentes techniques plus performantes pour contourner ce probleme ont donc été
développées. Ce sont, par exemple, les maillages non-structurés [17, 49, 50] ou les sous-
maillages cartésiens [17, 51]. En ce qui nous concerne, nous avons opté pour une approche
différente appelée Contour Path technique (CPT). Cette derniere est décrite dans le sous-
paragraphe suivant.

Contour Path Technique

La Contour Path technique a été proposé par Yu, Dey et Mittra [52, 53, 54, 55, 56]
pour décrire les surfaces courbes par un maillage structuré. Le principe est le suivant :
dans chaque cellule de Yee traversée par la surface théorique d’un objet, il est nécessaire
de déterminer, au niveau de chaque arréte de ladite cellule, quelle proportion se trouve a
I’extérieur de I’objet, et quelle proportion se trouve a I’extérieur.
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EX(i+%.,j+1)

milieu 2
A f
Hz(i+1%,j+1%)
ay| | 1EyGiw) (@ Ey@+1j+%)
dy
milieu 1
EX(i+4,))

yry ; >

(i) : o | Rk
Ax

FIG. 3.12: Principe de la méthode CPT dans une cellule de Yee 2D

Par exemple, si I’on se reporte au schéma 3.12, le champ FE,(i + %, j + 1) doit étre
considéré comme étant entierement a 1I’extérieur de I’objet (i.e. enticrement dans le milieu
2) et sera donc calculé de la fagon habituelle. Par contre, I’arréte portant le champ F, (i +
%, j) est intersectée par la surface de 1’objet. Dans ce cas, le calcul de F,(i + %, Jj) doit

prendre en compte 1’influence des deux milieux, via les ratios % et % :
1 ox 1 (1—dz) o1
E,(i+=,j) = -—F} —j)+ ——TLF? -7 3.54
(i+5:0) = g Belit 5o i) + 5 — Eali+5.7) (3.54)

ou E! et E? sont calculés comme étant entierement dans le milieu 1 pour le premier, et
entierement dans le milieu 2 pour le second. Ainsi, £ et E2 doivent étre déterminés sépa-
rément au niveau de la frontiere objet/milieu environnant, et doivent donc €tre stockés au
cours du calcul FDTD. Il est toutefois possible de travailler directement avec FE, sans re-
courir a ces champs intermédiaires, et ce dans le cas d’objets diélectriques non-dispersifs.
En effet, dans ce cas, la géométrie du probleme est directement décrite par la matrice di-
électrique €. Les ratios, hors et a I'intérieur de 1’objet, peuvent alors étre intégrés a cette
méme matrice diélectrique. En reprenant I’exemple précédant, cette technique nous per-
met d’obtenir la matrice di€lectrique €, propre a la composante E, du champ électrique :

Call 27j _Aa:€1 Ax

€1 et €5 étant respectivement les constantes diélectriques de 1’objet et du milieu environ-
nant. La méme opération est a faire pour les composantes £, et F., ce qui nécessite
I’introduction des matrices diélectriques €, et €..

€2 (3.55)
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A titre d’exemple, nous pouvons voir, grice aux figures 3.13 et 3.14, les résultats
obtenus dans le cas d’une sphere de 10 mailles de rayon et d’indice optique nsphere = 1.5,
placée dans le vide. Il s’agit des trois plans de coupes (z,y, %), (z, ]\;y ,z) et (B =Y, 2)
passant par le centre de la sphere, et représentant la valeur des matrices diélectriques €,
€, et €, au niveau de ces plans.

©

FIG. 3.13: Maillage structuré uniforme dans le FIG. 3.14: Maillage structuré uniforme dans le
cas d’une sphere - cas classique sans utilisation de cas d’une sphere - surface de I’objet affinée par la
la méthode CPT méthode CPT

Sur la ﬁgure de gauche, la méthode CPT n’a pas été utilisée, ce qui implique que
€, = €, = €,. Par contre, sur la figure de droite, la méthode a été mise en ceuvre, ce qui
nous permet d’observer les différences entre les trois matrices diélectriques.

Pour pouvoir observer I’influence de cette technique sur la qualité des résultats, des études
ont été faites dans le cas de spheres en carbure de silicium et de verre SiO, éclairées par
une onde plane. Les détails des calculs et les résultats sont donnés dans le chapitre 4.

3.2 Calcul du champ lointain

Le modele FDTD présenté précédemment nous fournit les différentes composantes
des champs €lectrique et magnétique en tout point du domaine de calcul, c’est a dire exclu-
sivement en zone de champ proche. Pour obtenir la valeur des champs a grande distance de
I’objet diffusant, il est nécessaire de procéder a une transformation Champ proche/Champ
lointain également appelée Near Field To Far Field transformation (NFTFF).

Comme le montre la figure 3.15, nous présentons ici une méthode permettant de détermi-
ner le champ électrique lointain dans le domaine fréquentiel, a partir des champs proches
électrique et magnétique obtenus, grace au calcul FDTD, dans le domaine temporel.
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Champ lointain
E'(w,r.0,p)

H(txy,2)

\

\Jparticule diffusante

frontiere NFTFF =

FIG. 3.15: Distinction entre zone de champ proche et zone de champ lointain

3.2.1 Théoreme des courants équivalents de surface

Les méthodes de transformation NFTFF, que nous décrivons par la suite, se basent
avant tout sur le théoreme des courants équivalents de surface (Surface Equivalence Theo-
rem), dont voici I’énoncé [57, 58] :

Théoreme : “By the surface equivalence theorem, the fields outside an imaginary clo-
sed surface are obtained by placing over the closed surface suitable electric and magnetic
current densities that satisfy the boundary condition. The current densities are selected
so that the fields inside the closed surface are zero and outside are equal to the radiation
produced by the actual sources. Thus, the technique can be used to obtain the fields ra-
diated outside a closed surface by sources enclosed within it. The formulation is exact
but requires integration over the closed surface. The degree of accuracy depends on the
knowledge of the tangential components of the fields over the closed surface.”

Ainsi, ce théoréme nous dit que les champs électrique et magnétique, en dehors de
la surface fermée de transformation NFTFF (X sur la figure 3.16), c’est-a-dire loin de
I’ objet diffusant, peuvent intégralement etre décrits par les courants équivalents électrique
et magnétique tangents a cette surface. Les expressions de ces courants équivalents nous
sont données par les équations suivantes :

Jp=nx HY Jy=-nxE" (3.56)

ou n est le vecteur unitaire normal a la surface de transformation >.. Ainsi, une fois que ces
courants surfaciques sont connus, il est inutile de connaitre ce qu’il y a a I’intérieur de la
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surface fermée >.. C’est ce qui fait la puissance de la transformation champ proche/champ
lointain que I’on présente dans ce chapitre. Elle est indépendante de la forme et du maté-

riaude I’

objet diffusant que I’on étudie.

X ______ _x_ _____ n _
I I | |

| | E -] I

| | -“ L I

| | H |

| | ; | J . JHT

| EH)| EH) | (EH)I(00)

I (ELp)IEL) 3 (€p) (€ .1) |

' interface EHI'EH ' ' SEH' 00 interface  'n
| (€41 (€, 1) -

— __—’._—
In JE,JH

FIG. 3.16: Théoréme des courants équivalents de surface

Il est important de préciser que ces courants équivalents se calculent a partir des
champs proches électrique et magnétique diffusés. La surface > se doit donc d’étre dans
la zone des champs diffusés, c’est-a-dire entre la CPML et la surface de transformation
TFSF, comme le montre I’image 3.17.

frontiére NFTFF X
frontiere TFSF

onde incidente

==

v R S, SR /

% @ : zone de champ total
'1////; ® :zone Ze c:amz diffulsé

_-

interface

IR

R

-

échantillon

particule i

dtwsante 77722

N

F1G. 3.17: Positions des différentes frontieres FDTD et NFTFF
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La seconde particularité est que nous nous intéressons exclusivement aux champs
lointains définis dans le domaine fréquentiel. Il doit donc en étre de méme pour les cou-
rants équivalents qui sont obtenus au cours du calcul FDTD, par transformée de Fourier
discrete.

3.2.2 Transformation champ proche/champ lointain : formalisme clas-
sique

La méthode présentée ici se base sur le théoreme des courants équivalents de sur-
face (voir paragraphe précédent). Elle permet de décrire des systemes simples composés
d’une source ou d’un objet diffusant de forme quelconque, dont le champ émis (ou dif-
fusé) n’est perturbé par aucune structure extérieure. Le développement de cette technique
NFTFF, actuellement tres répandue, peut se retrouver dans 1’ouvrage de A.Taflove [17],
c’est pourquoi nous n’entrerons pas dans les détails et nous nous contenterons d’en donner
le résultat final.

Les composantes des champs lointains sont données, en coordonnées sphériques (¢ et
¢ étant respectivement les angles polaire et azimutal), par :

Ef=0

E"(w,r,0,¢) = Eff:_i’“e"p(‘i’“ﬁgL”me’) (3.57)
~ ikexp(—ikr)(Lg—n0N¢)
Eff =+ 47r
Hf =0

~ ~ ikexp(—ikr)(Ny—Ze

H(w,r,0,0) = | Hf = ——= M)T( o) (3.58)
~ ikexp(fikr)<N9+%>
H =+ 4r

avec k le nombre d’onde, 19 = 1/ jto/€o I'impédance du vide et = |r
du point d’observation en champ lointain. ~ _
En outre, les vecteur L et N sont reliés aux courants J g et J par les relations suivantes :

, T étant la position

L= // Jyexp(ikr cosyp)dS’ et N = // Jpexp(ikr' cosih)dS’ (3.59)
> >

avec r’ = |r’|, r’ étant la position du point source sur la surface d’intégration ¥ et
I’angle entre r et r’.

Comme nous I’avons déja dit, cette méthode ne peut étre utilisée que dans des cas
simples, et ne peut donc pas prendre en compte la présence de structures extérieures,
notamment celle d’une interface plane qui nous intéresse en particulier. Pour pallier ce
probléme, un nouveau modele NFTFF a été développé. Avant de le présenter, nous allons
d’abord établir quelques généralités sur le formalisme de Sipe utile a la compréhension
de la NFTFF modifiée.
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3.2.3 Transformation champ proche/champ lointain via les tenseurs
de Green

Formalisme de Sipe

Un des objectifs de nos travaux porte sur 1’étude du comportement optique d’une
sonde au-dessus d’une interface, il est donc important de pouvoir modéliser une telle in-
terface. Alors que cette derniere est tout simplement décrite, au cours du calcul FDTD, par
les fonctions diélectriques des différents milieux, la technique NFTFF que nous présen-
tons ici nécessite 1’utilisation des tenseurs de Green qui sont décrits dans le sous-chapitre
suivant. Nous n’introduisons ici que les bases relatives aux notations de Sipe [59].

€,(w)

\J

g,(w)

FIG. 3.18: Vecteurs de Sipe relatifs aux polarisations s et p

L’interface plane que nous modélisons est définie par deux demi-espaces homogenes,
1sotropes et non-magnétiques de fonctions diélectriques relatives €; pour z > 0 et €3 pour
z < 0 (FIG. 3.18). Les vecteurs d’onde dans les différents milieux sont donnés par :

ki =K tw; (3.60)

avec : |kjt| = ko+/€;, ou kg est la norme du vecteur d’onde dans le vide,
K| 1a composante tangente a I’interface du vecteur d’onde k; (i = 1, 2),

w; = [kEe; — Kﬁ la composante normale a I’interface de k;.

Si I’on définit K et Z comme €tant les vecteurs unitaires formés a partir de K| et z,
les vecteurs unitaires issus des ki* peuvent alors s’écrire :

~

1 N
+ - KK + w;z 3.61
; k’om( I w;Z) (3.61)

ou n; = /¢; est I'indice optique du milieu 7. Ces nouvelles notations nous amenent a
utiliser le formalisme de Sipe [59], basé sur I’introduction des vecteurs § et p donnés par
les équations suivantes.
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= Kxz (3.62)
1 ~
pr = ——(KizFwK) (3.63)

07tq

>

Ces différents vecteurs unitaires, représentant les polarisations s (i.e. TE) et p (i.e. TM),
sont schématisés sur la figure 3.18.

On cherche maintenant a déterminer les coefficients de Fresnel en réflexion et trans-
mission dans le cas d’ondes polarisées s et p. On se place pour cela dans le cas d’une
onde plane incidente d’amplitude F,.. Deux situations distinctes sont étudiées. La pre-
miere traite du cas d’une onde incidente de vecteur d’onde k; se propageant dans dans le
milieu 1, et dont une partie est réfléchie au niveau de I’interface (amplitude : £, vecteur
d’onde : kf). En ce qui concerne la seconde situation, 1’onde incidente de vecteur d’onde
ki se propage dans dans le milieu 2. Une onde va donc étre transmise dans le milieu 1
(amplitude : E;, vecteur d’onde : k7). Ci-dessous sont donnés les facteurs de Fresnel pour
les différentes polarisations possibles de I’onde incidente (polarisations s et p) :

w1 — W2

B = riBS, , Ty = —— 3.64
r 12+inc 12 wy + W ( )
€W — €1 W2
E? =10l b, =22 3.65
r 12+inc 12 ot + €19 ( )
211)2
B = 5,E8 s, = ——2 3.66
t 12+inc 21 wy + Wy ( )
2711712’(112
EY =t,E"  , th = —""— (3.67)

€W + €1 W2

En ce qui concerne les champs magnétiques, il est possible de déduire des équations
3.64 4 3.67 les relations liant le champ magnétique incident Hj,. aux champs réfléchi H,
et transmis H,, grace a la formule 3.68 :

H="xkxE) (3.68)
w

A titre d’exemple, intéressons nous aux champs magnétiques incident et réfléchi, po-
larisés s. Ils sont définis, dans le cas d’une onde plane, par les relations suivantes :

H;, = S(k xE,) (3.69)
H = g(kf x EP) (3.70)

SiI’on associe 3.70 a 3.65, nous obtenons :
H; = rf,= (k< EL,) (3.71)
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En reprenant 1’équation 3.69, nous arrivons enfin a :

H? =1, H? (3.72)

mc

La méme opération peut étre reproduite pour H?, H; et HP, ce qui nous donne :

H =18 Hfm (3.74)

Ces différents facteurs de Fresnel, relatifs aux polarisations s et p, sont utilisés dans ce
qui suit pour la détermination de tenseurs de Green prenant en compte la présence d’une
interface plane.

Modélisation d’une interface

L’interface plane que nous voulons décrire nécessite 1’introduction de tenseurs de
Green prenant en compte la présence de cette méme interface. Pour simplifier la com-
préhension des prochains chapitres, nous étudions ici les tenseurs de Green permettant
de déterminer le champ électrique lointain d’un seul c6té de I’interface (z positifs). La
méthode que 1’on présg&t}e dans cette section s’appuie sur la représentation angulaire de

ces tenseurs de Green G dans un plan 2y > 0 (FIG. 3.19), lesquels peuvent s’obtenir a
partir de I’expression :

>

no__ 1 = / . / . /
G(warvr)—W// G(w,K,zO,z)eXp(lK-(R—R))exp(lw(zo—z))(c;K76)

our = (R, z) est le vecteur position du point de mesure et ou r’ = (R/, 2/) est le vecteur
position de la source. Cette représentation angulaire nous est imposée par notre méthode
de transformation champ proche/champ lointain dont le principe sera développé dans la
paragraphe suivant. Comme nous le montre la figure 3.19, trois situations sont possibles
en fonction de la position des courants équivalents .Jz et JJi par rapport a I’interface :

e La source (z1) (i.e. J ou Jy) est dans le milieu 1 et émet directement vers le point
de mesure (zy). Les tenseurs de Green relatifs aux champs électrique et magnétique sont
alors donnés par :

<~ w

GYw K, 2,2) = 5o —— (88 + pi pi) exp(iws |20 — 21])

~ wl

GYwK, 2,2) = S ——(pf8 — 5p7) exp(iws|zo — 21]) (3.77)

N

ou (§§)a3 = Sa58-
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Zo
,Gco -2 @
@ < |9
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5 e /5
Surface NFTFF X /& /2 /&
O R O R R O o @ ‘t:-
0/ 0 =] lel)
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' o] L=
i ]
El((s)) (21) ,

-m--
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(ar]

d interfac\ . “
Q)

SRS

F1G. 3.19: Différents modes d’illumination d’un plan zq : illumination directe, onde réfléchie et onde
transmise

e La source (z1) est dans le milieu 1, et ’onde est émise vers ’interface. Une partie
de cette onde est alors réfléchie au niveau de I’interface avant d’atteindre le plan z; :

«—
< w An oA .
Grlw K, z,21) = Q—M(szser?"ZfszM)eXp(1w1|Zo+Zl|)
< w TN A .
Ghy(w K, 2,21) = %(rﬁpfs —riy8p7 ) exp(iwy|z0 + 21]) (3.78)
1

e La source (22) se trouve dans le milieu 2 et émet vers I’interface. Une partie de
I’onde est alors transmise dans le milieu 1 avant d’atteindre le plan zj :

- w I o :

G (W K 20, 2) = 2—202(?53155 + 15191 Py ) exp(i(wi 2o — wa2s))

< w ot n N .

G%Yw, K, 20,20) = — (15,078 — 15,5p5) exp(i(wi20 — we20))  (3.79)

2’11]2

Ainsi, pour toutes les sources se trouvant au-dessus de ’interface, les tenseurs de
> >

—
Green sont définis par G ; = Gg’c + G (f = E ou H). En revanche, si la source se
— «—>

situe en dessous de cette méme interface, nous avons G y = G 1}
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Il est important de préciser que toutes les expressions des tenseurs de Green présentées
ci-dessus sont uniquement dédiées au calcul du champ électrique au dessus de ’interface.
Certaines modifications, que nous ne développerons pas ici, doivent étre prises en compte
lors du calcul du champ électrique en dessous de I’interface.

Transformation NFTFF basée sur les tenseurs de Green

Nous présentons ici une nouvelle méthode de transformation Champ proche/Champ
lointain, permettant de prendre en compte la présence d’une interface a proximité d’un
objet diffusant. Une technique similaire a ét€ développée par I.R. Capoglu et G.S. Smith
[18]. La particularité de celle employée dans notre étude est qu’elle permet d’obtenir
les champs lointains dans le domaine spectral [60, 19]. Nous ne parlerons ici que de
la détermination du champ électrique lointain, le champ magnétique pouvant s’obtenir
de maniere similaire. Cette méthode est basée sur la représentation angulaire du champ
électrique dans un plan z = 2 :

B(w, K, z) = //f)(w,R, z)exp(—iK - R)dR (3.80)

Le plan z; a été choisi comme étant au-dessus de 1’interface, laquelle est définie par
le plan 2z = 0, comme le montre la figure 3.20.

E"(w,r,0,0)
- =
“ E(w,K,z)
N “
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\

|

I

\
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\
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.F
5 /‘ 0 ¢ . .
interface Al
1 V.,.\_{L Y

oy

FI1G. 3.20: Transformation NFTFF basée sur les tenseurs de Green : représentation angulaire du champ
électrique dans le plan zg
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En se basant sur ’expression de la représentation angulaire des tenseurs de Green
dans ce méme plan 2y, ces derniers ayant été décrits dans la sous-partie précédente, nous
pouvons alors déterminer le champ électrique E(w, K, z) :

>
E(w,K,2) = /GE(w,K,zo,z’)JE(w,K,z’)dz’

+ /ZgH(w,K,zo,z’)jH(w,K,z’)dz' (3.81)

J g et J g sont donnés par :
Jew, K,z = //EjE(w,r’)exp(iK-R’)dR' (3.82)
Jn(w K, 2') = / /E Ju(w,v)exp(iK - R')dR’ (3.83)

ou X est la surface de transformation NFTFF, a laquelle appartiennent les courants équi-
valents dans le domaine spectral Jg et J .

Une derniere transformation est alors nécessaire pour obtenir le champ électrique loin-
tain en coordonnées sphériques, a savoir :

i ko exp(—1ikor)

f}ff(w, r,0,0) = 5 exp(ikozg cos 6)
r

X [Fy(w, 0, d)eq + Fy(w, 0, d)ey) (3.84)

ol ey et e, sont les vecteurs unitaires usuels en coordonnées sphériques. Les composantes
du vecteur F' sont données par 1’équation 3.85.

Fy(w, 0, ¢) = [cos pe, + sin ge,] - E(w, K, z)

F = o
(2,6, ¢) Fy(w,8,¢) = [—sin ¢ cos Oe, + cos ¢ cos e, - E(w, K, z)

(3.85)
Il est important de remarquer que le champ E dépend des angles 6 et ¢, non seule-
ment a travers ses dépendances explicites mais aussi a travers le vecteur K qui, ici, s’écrit :

K(0,¢) =| k| - [cos ¢ sin fe, + sin ¢ sin fe,| (3.86)

Perspectives

Actuellement, nous nous intéressons fortement a 1’étude d’interfaces rugueuses, dans
le but de décrire au mieux une situation expérimentale réelle. La difficulté majeure d’une
telle modélisation est la détermination des tenseurs de Green propres a ce type d’interfaces
[61, 62, 63, 64, 65, 66]. Une autre application envisageable est 1’étude de surfaces planes
stratifiées. La encore, les tenseurs de Green doivent étre adaptés a de telles structures
[67, 68].
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Conclusion

Ce chapitre décrit le développement d’une méthode complete permettant de détermi-
ner le champ diffusé, dans toutes les directions de I’espace, par une particule de forme
quelconque placée a proximité d’une interface plane entre deux milieux. La premiere
étape de la modélisation fait appel au calcul du champ proche par la méthode FDTD.
Cette derniere s’accompagne d’un certain nombre de modeles, représentés sur la figure
3.21, tels que la CPML, utilisée comme condition aux limites de notre domaine de cal-
cul, ou I’AFP-TFESF, destinée a créer une onde plane incidente éclairant 1’objet étudié de
maniere directe ou indirecte (illumination par une onde évanescente créée par réflexion to-
tale). La seconde étape de la modélisation consiste a déterminer le champ lointain diffusé
par 1’objet a partir du champ proche obtenu lors du calcul FDTD. La méthode de trans-
formation champ proche/champ lointain développée au cours de nos travaux est mise en
ceuvre dans le domaine fréquentiel, et se base sur I’utilisation des tenseurs de Green. Ces
derniers permettent de prendre en compte la présence d’une interface plane. L’ ensemble
du chapitre suivant sera destiné a la validation de cette méthode.

tenseurs

CPML de Green
FDTD théoréme des courants NFTFF
- champ proche - = <t champ lointain -
- domaine temporel - | €auivalents de surface | gomaine fréquentiel -
ADE

F1G. 3.21: Enumération des différents modeles numériques présentés dans ce chapitre
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Chapitre 4

Validation des modeles
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Introduction

Ce chapitre est essentiellement consacré a la validation des modeles numériques dé-
crits précédemment. Ainsi, un certain nombre de cas tests sont étudiés, et les solutions
obtenues par FDTD/NFTFF sont comparées a celles issues de méthodes analytiques ou
semi-analytiques ayant déja fait leurs preuves. Nous commengons par le cas simple d’un
dipdle électrique oscillant, d’abord dans le vide, puis au dessus d’une interface plane. Dif-
férents parametres sont étudiés, tels que la distance dipOle/interface, ou 1’indice optique
du milieu inférieur (en dessous de I’interface). Les solutions obtenues sont notamment
comparées a celles fournies par le formalisme de Sommerfeld. La seconde partie de ce
chapitre porte sur les spheres diélectriques éclairées par une onde plane, d’abord dans le
vide, puis a proximité d’une interface. Dans le premier cas, la validation se fait grace a la
théorie de Mie. Pour ce qui est du second cas, nous nous basons sur les résultats appor-
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tés par la méthode T-matrix pour valider les notres. La encore, I’'influence de différents
parametres, tels que 1’angle d’incidence ou la polarisation de I’onde plane, est étudiée.

4.1 Etude d’un dipdle oscillant

4.1.1 Cas d’un dipoéle dans le vide

Dans un premier temps, I’étude s’est portée sur le cas simple du rayonnement d’un
dipole dans le vide, sans la présence d’une interface. Cette situation nous permet de tester
les deux méthodes de transformation NFTFF sur 47sr. Le dipdle est modélisé par une
source sinusoidale ponctuelle située au centre du maillage, le champ étant parallele a
I’axe e,. Sa fréquence d’oscillation est de vgip, = ﬁip, ol Agip = 10um est la longueur

d’onde du champ émis et c est sa vitesse de propagation dans le vide. Le domaine de
calcul est de 1003 mailles, et le pas spatial vaut Az = Ay = Az = %.

La figure 4.1(a) nous montre le module de toutes les composantes du champ proche
électrique, sur différents plans passant par le centre du maillage (et donc comprenant la
source). Le systeme de couleurs utilise une échelle non linéaire pour s’adapter a la forte
évolution du champ entre le centre et les bords. Sur la figure 4.1(b) est représenté le
module du champ é€lectrique lointain a la longueur d’onde d’étude A = Agjp.

En.f Enf En.f i
z Y T [ —
1.0 a0 FOTD/NFTFF dassique| 33p
; FOTD/NFTFF (Green} |~
0.59 |— thorie |

0.078
1ar
0.031
0.010
0.0024

0.00032

0.00001 150 T—__— 210

o

(a) Champ proche E' (b) Champ lointain £ dans le plan ¢ = 90°

FIG. 4.1: Dipéle dans le vide. A gauche : représentation du module normalisé des composantes BN Ezf
et E2f du champ électrique dans les plans (z,y, N, /2), (z, N, /2, 2) et (N,./2,y, ). A droite :
représentation polaire du module normalisé au carré du champ électrique lointain

Les trois courbes qui y sont représentées correspondent aux résultats donnés par la théorie,
ainsi que par les deux méthodes de transformation NFTFF. Comme le champ électrique
lointain ne varie pas avec I’angle azimutal ¢, nous avons opté pour une simple représen-
tation polaire (correspondant au plan ¢ = 0°). A nouveau, une échelle non linéaire a été
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choisie dans le but de pouvoir observer les plus petites variations du champ diffusé. Nous
pouvons voir que les différents résultats correspondent. Une étude plus poussée de 1’écart
relatif entre les solutions FDTD et analytique sera présentée dans le cas de I’illumination
directe (a 45°) d’une sphere au dessus d’une interface plane (second cas de la sous-section
4.2.2).

4.1.2 Cas d’un dipole au dessus d’une interface

Dans un second temps, le dipdle est positionné a proximité d’un milieu diélectrique
semi-infini (jouant le role d’échantillon) d’indice optique g, = 1.5 (€sen = 2.25). L'in-
terface entre le diélectrique et le vide est parfaitement plane. Le dipdle est toujours situé
au centre du maillage de coordonnées (N, /2, N, /2, N,/2), et est dirigé suivant e,. L’in-
terface est positionnée a 5 pas spatiaux de dimension Az du dipdle (ot Az = Agip/50 et
)\dipzlo urn)

0.078

0.031 " FDTO/NFTFF
|~ théorie :
\

0.010

0.0024 120 N\

240
0.00032 3 o
0.00001 15.;"“‘*-&._“_ i _,_..----"""";m
o 160
(a) Champ proche EM (b) Champ lointain £ dans le plan ¢ = 90°

FI1G. 4.2: Dipéle au dessus d’une interface plane. A gauche : représentation du module normalisé des
composantes E2, E3f et E2 du champ électrique dans les plans (z,y, N./2), (x,N, /2, z) et
(Nz/2,y, 2). A droite : représentation polaire du module normalisé au carré du champ électrique lointain

La figure 4.2(a) présente le module des composantes E™, E;‘f et £ du champ proche
électrique. Nous pouvons clairement observer une dissymétrie du champ sur les plans
(N2/2,y,2) et (x, N, /2, z). Celles-ci sont dues a la réflexion et a la réfraction de 1’onde
au niveau de I’interface. La représentation du champ lointain (F1G. 4.2(b) - cercles rouges)
nous montre bien ’effet de la réflexion. En effet, d’une part les lobes de diffusion sont
aplatis au voisinage de I'interface (du c6té du vide), et d’autre part une partie non né-
gligeable du champ lointain est réfractée dans le milieu diélectrique. Il est nécessaire de
rappeler que dans ce cas, c’est-a-dire en présence d’une interface, la méthode NFTFF
classique ne peut plus s’appliquer, et seule celle basée sur les tenseurs de Green est utili-
sée ici. Sur la méme figure est représenté le champ lointain théorique (ligne bleue) dont
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la forme analytique, donnée par le formalisme de Sommerfeld, peut étre obtenue dans
les articles de G. Videen [69] et FH. Arnoldus [70]. Ainsi, le champ électrique lointain,
au-dessus (up) et en dessous (down) de I’interface, s’exprime de la maniere suivante :

Efp(e) X 2 [1 + Tfide/éch eXp(2 i wvideddip/éch)] sm(H) (41)
vide
Wec . .
ES () # [tade Jsch €XP(1(Weeh — wvide)ddip/éch):| sin(6) (4.2)
vide Wvide

ol dgipech €St la distance entre le dipdle et I’interface, k; le nombre d’onde dans le milieu
1 (1 = éch ou vide), w; la composante normale a I’interface du vecteur d’onde k; (¢ = éch
ou vide) et rf /et tf /j les coefficients de Fresnel en réflexion et transmission, relatifs a la
polarisation p, entre le milieu ¢ et le milieu 5 (« = vide, 57 = air).

La encore, nous pouvons voir que les deux solutions se superposent. Une étude plus pous-
sée de 1’écart relatif entre les solutions FDTD et analytique sera présentée dans le cas de
I’illumination directe (a 45°) d’une sphere au dessus d’une interface plane (second cas de

la sous-section 4.2.2).

Influence de la distance dipoéle/interface

D’autres calculs ont été faits pour différentes distances entre le dipole et la surface de
I’échantillon, a savoir ddip/éch = 25 x Az et ddip/éch = 100 x Az avec Az = )\dip/BO .
Les résultats, qui sont présentés sur les figures 4.3(a) et 4.3(b), correspondent aux valeurs
théoriques.

M e T 330 80— T 330

0
=
:
]

80 / 80 /

FOTD/NFTFF|
_H:\én(ia

1
270

80 | = |
r interfaca |

270 20

1 interface |
FOTO/NFTFF /

!_L_héorje |
! 05 / !
/240 120

65 /

120 240

180 180
(a) ddip/éch =25 x AZ; Az = /\dip/50 (b) ddip/éch =100 x AZ; Az = )\dip/50

FIG. 4.3: Dipdle au dessus d’une interface plane. Comparaison du module normalisé au carré des
champs E™ théorique et numérique en champ lointain - étude de I’influence de la distance dipole/interface

De plus, lorsque le dipdle se trouve a tres grande distance de I’interface, nous pouvons
nettement remarquer 1’apparition d’interférences au niveau du champ lointain, donnant
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naissance a de multiples lobes dont le nombre et 1’intensité dépendent de la distance di-
pole/diélectrique.

Une autre observation peut étre faite, et ce en dessous de 1’interface. En effet, nous pou-
vons voir qu’il existe un angle solide dans le milieu diélectrique ou le champ lointain est
absent. Toutes les ondes émises sont en fait réfractées a 1’intérieur du cone dont le demi-
angle au sommet représente 1’angle critique (dans le cas présent : §. = 41.8°). Ainsi,
seules les ondes de champ proche peuvent étre transmises dans le substrat au dela de cet
angle critique, mais, contrairement au cas précédent (FI1G. 4.2(b)), le dipdle est trop éloi-
gné de I’interface, et les ondes évanescentes sont donc trop faibles pour interagir avec
elle. A contrario, on observe bien leur contribution sous I’interface sur les figures 4.2(b)
et 4.3(a) quand le dip0le se situe au voisinage immédiat de la séparation entre les deux
milieux d’indices différents.

Influence de I’indice optique du milieu inférieur

Les derniers tests sont basés sur 1’étude de I'influence de 1’indice optique de 1’échan-
tillon placé en dessous du dipdle. Ici, le dipdle se trouve a nouveau a 5 pas de I'interface.
L’indice optique a été fixé, d’abord a ng, = 3.42 (ce qui correspond typiquement au
silicium dans I’infrarouge), puis a ng, = 10.

0 0
W _— T 30

s0 /7

20 -
i interface

: i 27
interface |
| O FDTD/NFTFF

— théorie

FDTOD/NFTFF
|~ thaorie

0s /

120 ' 240

150 ~ 210

180 180

(a) nech = 3.42 (b) ngen = 10

FIG. 4.4: Dipole au dessus d’une interface plane. Comparaison du module normalisé au carré des
champs E™ théorique et numérique en champ lointain - étude de I’influence de I’indice optique du millieu.

La encore, les solutions analytiques et numériques présentent un tres bon accord. De
plus, nous pouvons voir I'influence de 1I’augmentation de ng4,, d’une part sur I’intensité
décroissante du champ transmis, et d’autre part sur I’évolution de 1’angle critique 6., qui
passe de 17°a 5.7°.

Ici s’acheve 1’étude des simples dipoles oscillants, laquelle s’est avérée concluante.
Dans la section suivante, nous nous concentrons sur la modélisation bien plus complexe
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de la sphere diffusante éclairée par une onde plane

4.2 Etude d’une sphére

Ici, les tests ont été faits dans le cas d’une sphere diélectrique massive, d’abord dans
le vide, puis au dessus d’une interface. L’indice optique de la sphere vaut ngpee = 2.39 +
i x0.87 alalongueur d’onde \=12.9 ym. Le rayon de la sphere est de 12.6 um (i.e. 100 pas
spatiaux Az), c’est a dire une longueur d’onde A\, \g=12.6 um étant la longueur d’onde
centrale de I’onde incidente. Le centre est a Zsppere=13.87 p1m de la surface de 1’échantillon
(i.e. 110 pas spatiaux Az). Le domaine de calcul est adapté a la description d’un objet
sphérique a proximité d’un milieu semi-infini (FIG. 4.5). Ainsi, dans le cas d’une sphere
dans le vide, il suffit d’imposer un indice optique de 1 au sein de I’échantillon. Le domaine
de calcul est fait de 250 cellules cubiques (Az = Ay = Az = )\;/100) . Enfin, la CPML
a une épaisseur de 10 cellules. La figure 4.5 nous montre le positionnement des différentes
frontieres par rapport a la sphere et a I’interface.

s T % N R S i
2 \\-. .

: S .. NS \\\.\ S

ocemL,

B

B “.:‘.,

s 5
.\:\\\. RN
R

P e e e o mm mm mm mm mm mm mm —

dispersive

4S/41 atenjuolg

échantillon

FIG. 4.5: Domaine de calcul dans le cas d’une sphere au dessus d’une interface

La sphere est éclairée par une onde plane incidente se propageant dans le vide paral-
lelement au plan (y — z). L’angle d’incidence peut varier : 0° < 6; <90°. Le champ est
polarisé TE (transverse €électrique), c’est-a-dire polarisé suivant = (le champ électrique
incident est donc normal au plan d’incidence).

Einc(x,y, 2,t) = exEy / g(w) exp(—iwt)exp(i(ksinb;y + k cos 6;z))dw 4.3)
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avec : e, un vecteur unitaire suivant 1’axe des =z,
= 2mc/ )\ la pulsation de I’onde,
k = n,,w/c le nombre d’onde dans le milieu d’indice optique 7,,.

La fonction g(w) représente le spectre fréquentiel du champ qui suit une distribution
gaussienne donnée par :

M} (4.4)

g(w) = exp [ B0)?

oll wy = 2me/ Ao est la pulsation centrale de 1’onde. Dans le domaine temporel, 1’onde
incidente est représentée par une impulsion gaussienne. Sa durée est de 130 fs, le pas
temporel valant At = £/(100 x ¢) = 0.21 fs. En pratique, du fait de la petitesse de At,
pres de 25000 pas de temps sont nécessaires pour 1I’ensemble du calcul FDTD. La durée
de la simulation tient essentiellement a la durée nécessaire pour que le champ piégé dans
la sphere soit completement atténué.

4.2.1 Cas d’une sphere dans le vide

Le premier test traite du cas d’une sphere dans le vide, éclairée par une onde plane se
propageant dans le sens des z positifs. Sur la figure 4.6, nous pouvons suivre 1’évolution
du champ électrique au cours du temps. Il s’agit du module de la composante suivant x
du champ proche électrique | E™| dans le plan (N, /2, vy, z). La sphere est symbolisée par
le cercle blanc (remarque : pour réaliser ces images, le domaine de calcul a été volontai-
rement agrandi).

F1G. 4.6: Représentation de | E™(y, )| normalisé aux temps ¢ = 350 x At, 500 x At, 650 x At,
1100 x At et 1400 x At. At = 1X/(100 x ¢) = 0.21 fs

Cinqg images ont été prises a différents moments, de 350 a 1300 pas de temps, dans le
but d’observer les interactions entre la sphere et I’onde dans le domaine temporel. Sur la
premiere image, le champ incident, qui apparait en bas du domaine de calcul, entre juste
en contact avec la sphere. Sur les images 2 et 3, I’onde plane est fortement déformée, et
une partie du champ entre a I’intérieur de la sphere. Pour finir, dans les deux dernieres
images, 1’onde plane incidente est totalement sortie du domaine de calcul, et n’interagit
plus avec la sphere. Pourtant, cette derniere continue a diffuser, du fait que le champ
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interne subit de multiples réflexion a la frontiere sphere/milieu ambiant, ce qui laisse
apparaitre des phénomenes d’interférences.

Les variations du champ lointain peuvent étre observées sur les deux sous-figures sui-
vantes (FIG. 4.7). La premiere (FIG. 4.7(a)) représente le champ électrique lointain en
coordonnées sphériques, a la longueur d’onde A = 12.9um. Les calculs ont été fait pour
180 directions suivant 6 et ¢, i.e. pour 32400 directions sur 47 sr. Comme dans le cas
du dipdle, une échelle non-linéaire est utilisée pour pouvoir observer les champs diffu-
sés les plus faibles. Nous pouvons voir que le champ est nettement diffusé vers 1’avant,
bien que certains lobes d’interférences, assez faibles, peuvent étre observé dans toutes
les directions de 1’espace. Sur la seconde image (F1G. 4.7(b)), nous pouvons trouver la
représentation polaire du module du champ électrique lointain dans le plan d’incidence
(¢ = 90°, i.e. le plan (y — z)). Comme nous 1’avons déja vu sur la figure 4.7(a), le champ
est globalement diffusé vers I’avant. Sur cette figure, nos résultats (cercles rouges) sont
comparés a ceux donnés par la théorie de Mie (ligne bleue). Nous pouvons voir que ces
deux résultats présentent un tres bon accord. Une étude plus poussée de I’écart relatif
entre les solutions FDTD et T-matrix sera présentée dans le cas de I’illumination directe
(2 45°) d’une sphere au dessus d’une interface plane (second cas de la sous-section 4.2.2).

30

© FDTD/NFTFF

théorie de Mie

i h'..f!'i.JIIII Il.ﬂ\i!!l‘i-‘-""" 1017
M‘ﬂlﬂlllll’l I
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!"m{;’kﬁ F Jo.078
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90 270

.
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[ 70.031
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0.00032
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(a) Champ €lectrique lointain sur 47 sr au dessus  (b) Champ électrique lointain dans le plan ¢ = 90°
et en dessous de I’interface

FIG. 4.7: Variation du module normalisé au carré du champ électrique lointain diffusé par une sphére
dans le vide, éclairée par une onde plane - cercles rouges : calcul FDTD/NFTFF, ligne bleue : Théorie de
Mie
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4.2.2 Cas d’une sphere au dessus d’un interface : illumination directe

A partir de maintenant, la sphere est placée a proximité d’une interface entre le vide
(ou se trouve la sphere) et I’échantillon. Ce dernier est un milieu diélectrique semi-infini
de constante diélectrique €, = 2.25 (n¢p, = 1.5) et dont I’épaisseur est de 20 mailles.

Angle d’incidence de 0°

Pour commencer, nous avons étudié le cas ou la sphere est éclairée par une onde plane.
Il s’agit d’une incidence normale (6; =0°), dirigée dans le sens des z négatifs.Les ré-
sultats obtenus sont fortement semblables a ceux relatifs a la sphere dans le vide en ce
qui concerne 1’évolution du champ proche au cours du temps (FIG. 4.8), notamment si
I’on se concentre les deux premieres images. Ici, I’interface est représentée par une ligne
blanche. Sur la troisieme image, on observe la réflexion et la réfraction de I’onde plane au
passage de I'interface. On remarque d’ailleurs un phénomene d’interférences au dessus
de I'interface entre les ondes incidente et réfléchie.

FIG. 4.8: Représentation de |E™(z, 2)| normalisé aux temps ¢ = 350 x At, 500 x At, 650 x At,
1100 x At et 1400 x At. At = $X/(100 x ¢) = 0.21 fs

L’effet de I’interface se voit plus nettement au niveau du champ électrique lointain
(F1G. 4.9) a la longueur d’onde A\ = 12.9um.

La encore, le champ est majoritairement diffusé vers I’avant, c’est-a-dire a travers
I’interface. Cependant, le champ rétrodiffusé est bien plus marqué que dans le cas de la
sphere dans le vide, du fait de la réflexion du champ au niveau de I’interface. De plus,
comme dans le cas du dipdle, nous pouvons observer au niveau du substrat un angle
solide ou le champ électrique lointain est presque inexistant, bien que la sphere soit tres
proche de I’interface. Cette fois, la comparaison a été faite entre nos résultats (cercles
rouges) et ceux donnés par la T-matrix (ligne bleue). Le code T-matrix que nous avons
utilisé est celui développé par I’équipe de T. Wriedt, qui est accessible dans le CD-ROM
fourni avec le livre de Doicu et al [12]. Cette version du code nous permet d’obtenir le
champ diffusé dans le milieu semi-infini contenant la sphere, ¢’est-a-dire au dessus de
I’interface. Nous pouvons voir que les résultats des deux simulations correspondent. Une
étude plus poussée de 1’écart relatif entre les solutions FDTD et T-matrix est présentée
dans le paragraphe suivant.
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180

(a) Champ électrique lointain sur 47 sr au dessus (b) Champ électrique lointain dans le plan ¢ = 90
et en dessous de I'interface

F1G. 4.9: Variation du module normalisé au carré du champ électrique lointain diffusé par une sphére au
dessus d’une interface, éclairée par une onde plane avec un angle d’incidence 8; =0° - cercles rouges :
calcul FDTD/NFTFF, ligne bleue : T-matrix

Angle d’incidence de 45°

Ici, I’angle d’incidence a été choisi comme étant égal a 45°. A nouveau, nous com-
mengons par 1’observation de I’évolution du champ proche au cours du temps (FIG. 4.10).
Les mémes remarques que précédemment peuvent étre faites pour ce nouveau cas. Sur la
premiere image, I’onde plane incidente entre dans le domaine de calcul (en haut a gauche).
Sur les images 2 et 3, la sphere interagit avec cette onde dont une partie est transmise a
I’intérieur de cette méme sphere. Ainsi, cette derniere continue a diffuser lorsqu’elle n’est
plus éclairée par I’onde, comme le montrent les images 4 et 5.

L | e

F1G. 4.10: Représentation de | E™(x, )| normalisé aux temps ¢ = 350 x At, 500 x At, 650 x At,
1100 x At et 1400 x At. At = $0/(100 x ¢) = 0.21 fs

Pour ce qui est du champ lointain (a la longueur d’onde A = 12.9um), le champ
est a nouveau globalement diffusé vers I’avant, cette fois autour de I’angle de réflexion
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6, =45°. De plus, la partie transmise du champ électrique est globalement réfractée autour
de I’angle 6,» =28.1°, comme le prédit la loi de Snell-Descartes (n.ige Sin 6; = ngep, Sin 6,
avec Nyige = 1 et ngp=1.5). Pour finir, nous pouvons voir, sur la figure 4.11(a), que le
champ électrique diminue rapidement lorsque 1’on s’éloigne du plan d’incidence.

0.33

10.17
10.078
10.031 90 270
—S—FDTD/NFTFF
0.010 — T-matrix

0.0024

0.00032

0.00001

180

(a) Champ électrique lointain sur 47 sr au dessus  (b) Champ électrique lointain dans le plan ¢ = 90°
et en dessous de I’interface

FIG. 4.11: Variation du module normalisé au carré du champ électrique lointain diffusé par une sphére
au dessus d’une interface, éclairée par une onde plane avec un angle d’incidence 6; =45° - cercles rouges :
calcul FDTD/NFTFF, ligne bleue : T-matrix

La encore, une comparaison a été faite entre nos résultats et ceux donnés par la T-
matrix, ce qui nous permet d’observer un tres bon accord. Cependant, pour quantifier les
écarts entre ces deux solutions, nous avons calculé les écarts relatifs en fonction de la
direction d’observation . Nous avons choisi de faire cette étude sur ce cas (éclairement
direct de la sphere sous un angle de 45°) car la solution est non symétrique et qu’elle
présente, comme nous venons de le voir, de nombreux lobes. Cette solution se compte
donc parmi celles les plus intéressantes a étudier. L’erreur relative s’exprime alors de la
maniere suivante :

Tmat

Bl (0)] - [Efu(0)

erreur relative(f) = 4.5)

[EL,.(0)

La solution donnée par la T-matrix est donc prise comme solution de référence. L’ évo-
lution de I’erreur relative en fonction de € peut alors s’observer sur la figure 4.12. Le
champ électrique lointain y est a nouveau représenté dans le but de faciliter la mise en
parallele. De plus, en vue d’observer 1’influence du maillage de la sphere sur la précision
des calculs, le méme calcul a été fait a des échelles différentes d’une part pour un pas
spatial de A\ /30 (le rayon de la sphere est alors de 30 mailles) et d’autre part pour un pas
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spatial de \o/10 (le rayon de la sphere est alors de 10 mailles). On constate que 1’erreur
relative est grande principalement lorsque le champ est faible. L’erreur relative est par-
ticulierement exigeante sur les faibles valeurs. Un calcul d’écart quadratique moyen sur
I’ensemble de la courbe donnerait un écart tres faible entre les deux solutions.

100

erreur relative (%)
o

——FDTD - rayon de 10 mailles
—=FDTD - rayon de 30 mailles
——FDTD - rayon de 100 mailles
=="T-matrix

-100

champ électrique lointain (ua)

¥ | | ! !
-80 -60 -40 -20 0 20 40 60 80
angle d'observation (°)

F1G. 4.12: Evolution de I’erreur relative du champ électrique lointain dans le plan ¢ = 90° en fonction
de I’angle d’observation 6

Une autre représentation de cette méme erreur relative, mais cette fois en fonction du
champ électrique lointain, se trouve sur la figure 4.13.

Nous pouvons d’ores et déja constater que dans le cas de la sphere hautement résolue
(A, = X\g/100), I’erreur relative est toujours inférieure a 15% lorsque le champ électrique
est supérieur a 10% du champ maximal et qu’elle est bien inférieur la plupart du temps.
Mais cette erreur augmente fortement pour les pas spatiaux grossiers et atteint les 55%
lorsque A, = \o/10.

Sil’on s’intéresse plus particulierement au cas hautement résolu, nous voyons que lorsque
I’intensité du champ diminue, I’erreur tend a augmenter fortement. Ce comportement
donne d’ailleurs naissance a des pics d’erreurs aux endroits ou le champ présente d’im-
portants creux. Cela s’explique, entre autres, par le fait que ces creux sont décalés par
rapport a ceux prévus par la T-matrix. Il semble que ce phénomene soit di a la discré-
tisation de la sphere, ce qui implique que le rayon de cette derniere ne correspond pas
exactement a celui escompté. Cela tend donc a modifier la position angulaire des diffé-
rents lobes d’interférence en question.

Nous conclurons cette étude sur 1’erreur relative en affirmant que ces importants pics
d’erreurs, relatifs aux faibles champs, ne compromettent pas nos futurs calculs. En effet,
comme nous le verrons dans les chapitres suivants, seuls les champs les plus importants
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1001 ‘ ‘ : :
. * FDTD-R10
fo * FDTD - R30
80y * FDTD - R100|

erreur relative (%)

0 0.2 04 06 08 1
intensité du champ électrique lointain (ua)

FIG. 4.13: Evolution de I’erreur relative du champ électrique lointain dans le plan ¢ = 90° en fonction
de ce méme champ électrique

(i.e. ceux présentant les erreurs les plus faibles) contribuent de fagon tres majoritaire au
signal total recu (signal intégré sur 1’angle solide de collection).

4.2.3 Cas d’une sphere au dessus d’un interface : illumination par
une onde évanescente

Les derniers cas traitent de I’illumination d’une sphére par une onde évanescente.
Cette derniere est créée par une onde plane incidente se propageant a I’intérieur méme du
substrat, et éclairant 1’interface en situation de réflexion totale. Pour ce faire, il suffit
que I’angle d’incidence 6; =45° soit plus grand que 1’angle critique qui, dans le cas
présent, vaut §. =41.8°. Ainsi, une onde évanescente apparait au dessus de I’interface. Les
caractéristiques de I’onde incidente sont les mémes que celles données par les équations
4.3 et 4.4. Tous les autres parametres, concernant la sphere, 1’échantillon (milieu inférieur)
et le maillage, sont les mémes.

Sur la figure 4.14, nous pouvons a nouveau observer le module de la composante
suivant I’axe des « du champ proche électrique a cinq moments différents, de 350 a 1400
pas de temps. L’ onde incidente (ici polarisée TE) en réflexion totale et I’onde évanescente
au dessus de I’interface peuvent s’observer sur la premiere figure. L’ amplitude de I’onde
évanescente décroit exponentiellement dans la direction de 1’axe des z. Pourtant, la sphere
est suffisamment proche de I'interface pour pouvoir interagir avec 1’onde, comme nous
pouvons le voir sur les images 2 et 3. Les deux dernieres images nous montrent la rapide
extinction des ondes confinées a I’intérieur de la sphere.
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F1G. 4.14: Représentation de | E™(x, )| normalisé aux temps ¢ = 350 x At, 500 x At, 650 x At,
1100 x At et 1400 x At. At = 220/(00 x ¢) = 0.21 s

Illumination en polarisation TE

Ici, nous pouvons observer sur les figures 4.15(a) et 4.15(b) le champ lointain, a la
longueur d’onde A = 12.9um, diffusé par une sphere éclairée par une onde évanescente
polarisée TE. A nouveau, nous voyons que le champ est globalement diffusé vers I’avant,
que ce soit au dessus et en dessous de I’interface.

1.0
0
0.59
0.33
10.17
—&— FDTD/NFTFF
10.078 o
T-matrix
70.031 90 270
10.010
0.0024
0.00032
0.00001
180
(a) Champ électrique lointain sur 47 sr au dessus (b) Champ électrique lointain dans le plan ¢ = 90°

et en dessous de 'interface

FIG. 4.15: Variation du module normalisé au carré du champ électrique lointain diffusé par une spheére
au dessus d’une interface, éclairée par une onde évanescente polarisée TE - cercles rouges : calcul
FDTD/NFTFF, ligne bleue : T-matrix

En ce qui concerne la comparaison entre la FDTD et la T-matrix, sur la figure 4.15(b),
nous pouvons voir que les résultats sont fortement semblables. Il existe toutefois un faible
écart entre les deux solutions pour les directions proches de § ~330°. L’origine de cet
écart est peut étre imputable a un effet d’ombrage de I’onde par la sphere. Une étude plus
poussée de I’écart relatif entre les solutions FDTD et T-matrix a été présentée dans le cas
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de I’illumination directe (a 45°) d’une sphere au dessus d’une interface plane (second cas
de la sous-section 4.2.2).

INlumination en polarisation TM

Le dernier cas test est identique au précédent, a la différence pres que 1’onde éva-
nescente est polarisée TM. D’ailleurs, nous pouvons constater que les champs lointains
diffusés ne dépendent que tres peu de la polarisation de 1’onde incidente (FIG. 4.16(a) et
4.16(b)). La encore, les deux solutions (FDTD et T-matrix) sont trés proches.
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(a) Champ électrique lointain sur 47 sr au dessus (b) Champ électrique lointain dans le plan ¢ = 90°
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FIG. 4.16: Variation du module normalisé au carré du champ électrique lointain diffusé par une sphére
au dessus d’une interface, éclairée par une onde évanescente polarisée TM - cercles rouges : calcul
FDTD/NFTFF, ligne bleue : T-matrix

4.3 FEtude d’un systéme résonant

4.3.1 Cas d’une sphere de SiC dans le vide

Le systeme étudié ici est le cas simple d’une sphere dans le vide, éclairée par une onde
plane. Il s’agit d’une sphere en SiC (carbure de silicium) de rayon a = 1pm. L’ étude théo-
rique d’un tel systeme peut se retrouver dans I’ouvrage de C.F. Bohren et D.R. Huffman
[71], ainsi que dans le sous-chapitre 6.1.2. La fonction diélectrique relative peut étre dé-
crite dans I’infrarouge par un simple oscillateur de Lorentz (pour plus de précision, se
reporter a I’annexe B). Les premiers calculs ont été faits pour une sphere décrite par un
rayon de 20 mailles. Nous rappelons que nous travaillons ici avec un maillage structuré
et uniforme, avec Ax = Ay = Az = A = %a = 50nm. La figure 4.17(a) représente
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I’efficacité de diffusion du systéme pour un spectre compris entre 10 et 15pm. La théorie
de Mie (représentée par la courbe noire) est considérée comme étant exacte.

Nous pouvons observer une forte dissipation numérique du champ diffusé, notamment
au niveau du premier pic de résonance. Cela est dii a la pixellisation de la surface de la
sphere au niveau du code FDTD. Ce probleme peut s’observer pour tout type de surfaces
courbes.

<-FDTD/NFTFF (R=20 mailles)| |

—
o

—théorie de Mie

o

efficacité de diffusion (ua)
efficacité de diffusion (ua)
o

—S-premier pic : A=10.88um
—-second pic :A=13.25um

10 11 12 13 14 15 0 1 2 3 4 5

longueur d'onde {pum) pas de temps x 104
(a) Comparaison FDTD/Mie (b) Influence du temps de calcul FDTD

FIG. 4.17: Variation de Iefficacité de diffusion d’une sphere de SiC de 1m de rayon (décrit par 20
mailles) dans le vide éclairée par une onde plane - a gauche : en fonction de la longueur d’onde - a droite :
en fonction du temps de calcul FDTD aux deux longueurs d’ondes correspondant aux deux pics de
résonance de la sphere

La figure 4.17(b) nous montre 1’évolution de I’efficacité de diffusion de cette méme
sphere de SiC en fonction du temps de calcul FDTD (en nombre de pas temporels). Dans
cette simulation, le pas de temps est fixé a At = 2% = 0.083fs. Les calculs ont été
faits aux deux fréquences relatives aux phénomenes de résonance décrits précédemment.
Il est important de préciser que 1’onde plane incidente n’éclaire plus la sphere a partir
du 500°™ pas de temps. On observe clairement que 1’efficacité de diffusion n’atteint sa
valeur asymptotique (ce qui signifie que la sphere ne diffuse plus) que longtemps apres le

passage de 1’onde incidente.

L’influence de la résolution de la sphere, en terme de nombre de mailles, peut s’ob-
server sur la figure 4.18(a). Ici, nous avons étudié le méme type de sphere dont le rayon
de 1um est décrit successivement par 10 mailles (A = 100nm), 20 mailles (A = 50nm),
40 mailles (A = 25nm) et 80 mailles (A = 12.5nm). On observe une nette amélioration
lorsque la résolution augmente. La seule limite est donc la taille du domaine de calcul, et,
par conséquent, la puissance des calculateurs utilisés.

Les mémes calculs ont été faits pour une sphere décrite par la méthode CPT (contour
path technique - cf. le sous-chapitre 3.1.7) qui permet une correction de la fonction di-
électrique au sein des cellules ou la sphere et le milieu environnant coexistent. La figure
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4.18(b) nous montre les résultats obtenus pour différentes résolutions. Nous voyons bien
I’influence d’une telle technique sur le calcul FDTD, notamment dans le cas ot la surface
de la sphere est faiblement résolue. En effet, nous arrivons a obtenir des résultats simi-
laires pour une sphere hautement résolue (80 mailles de rayon) décrite par un maillage
structuré classique et pour une sphere faiblement résolue (10 mailles de rayon) dont la
surface est affinée par la méthode CPT

10! =-FDTD/NFTFF (R=10 mailles) || 1ot =-FDTD/NFTFF (R=10 mailles)|]
= ~°-FDTD/NFTFF (R=20 mailles) = <-FDTD/NFTFF (R=20 mailles)
2 gt ~-FDTD/NFTFF (R=40 mailles)|| 2 gt <-FDTD/NFTFF (R=40 mailles) ||
_5 ~-FDTD/NFTFF (R=80 mailles) _5 —théorie de Mie
2] 2]

2 Al —théorie de Mie 2 Al

S 6 5 6

[ [

T T

p 2 4

[+) [+)

@ @

L2 o

3 T o

L il il Al t - 0 L L . i TR i
10 11 12 13 14 15 10 11 12 13 14 15
longueur d'onde (pm) longueur d'onde (pm)

(a) Sphere décrite par un maillage structuré clas- (b) Sphere décrite par un maillage structuré affiné
sique par la méthode CPT

FIG. 4.18: Efficacité de diffusion d’une sphere de SiC de 1pm de rayon dans le vide éclairée par une
onde plane - étude de I’'influence de la résolution et de la méthode CPT et comparaison des solutions
FDTD a celle donnée par la théorie de Mie

4.3.2 Cas d’une sphere de SiC au dessus d’une interface

La derniere série de cas tests traite du systeme résonant au voisinage d’une interface.
La sphere de SiC dont le rayon est toujours de 1pm, est placée a 200nm d’un échantillon
de silicium (ngn = 3.42 dans I'infrarouge). Deux échelles différentes sont étudiées, de
telle sorte que le pas spatial est fixé, dans un premier temps a Ax = 100nm, ce qui im-
plique que le rayon est représenté par 10 mailles, et dans un second temps a Az = 50nm
(le rayon de la sphere est alors de 20 mailles). Dans chacun des deux cas, la surface de
I’objet est décrite par la méthode CPT. La sphere est alors éclairée par une onde évanes-
cente créée par une onde plane incidente en réflexion totale (angle d’incidence 0; = 45°).

Ce systeme est étudié plus en détail dans le sous-paragraphe 6.1.2. C’est pourquoi
nous nous focalisons ici sur la comparaison entre les résultats obtenus par FDTD et ceux
donnés par la T-matrix. Nous pouvons voir sur les figures 4.19(a) et 4.19(b), comme
dans le cas précédent, que I’efficacité de diffusion au niveau du premier pic de résonance
présente une faible dissipation numérique pouvant étre réduite en diminuant la taille du
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FIG. 4.19: Variation de Iefficacité de diffusion d’une sphére de SiC de 1m de rayon au dessus d’un
échantillon d’indice optique ne:n = 3.42 en fonction de la longueur d’onde - comparaison des solutions
FDTD et T-matrix

pas spatial du maillage. En revanche, au niveau du second pic, les solutions FDTD et T-
matrix correspondent, notamment en polarisation TE. En outre, nous pouvons constater
que I’augmentation de la résolution de la sphere apporte une faible amélioration, notam-
ment au niveau du premier pic.

4.3.3 Cas d’une sphere de SiO; au dessus d’une interface

Les parametres de 1’étude présentée ici sont identiques a ceux utilisés dans le para-
graphe précédent. Seul le matériau de la sphere change et devient du verre SiO,. Les
résultats obtenus sont représentés par les figures 4.20(a) et 4.20(b).

Tout comme pour le cas précédent, une étude détaillée portant sur la sphere de verre
est accessible dans le sous-paragraphe 6.1.3. Si I’on compare les résultats obtenus par
FDTD et ceux donnés par la T-matrix, nous pouvons voir que les deux solutions sont tres
proches, quelque soit la polarisation. De plus, 1a encore, I’apport de I’augmentation de la
résolution de la sphere n’est pas flagrant.
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FI1G. 4.20: Variation de Iefficacité de diffusion d’une sphere de SiO5 de 1m de rayon au dessus d’un
échantillon d’indice optique n¢:n, = 3.42 en fonction de la longueur d’onde - comparaison des solutions
FDTD et T-matrix

Conclusion

Dans ce chapitre, nous nous sommes attachés a étudier des cas tests dont les solutions
étaient déja connues, le but étant de valider les différents modeles numériques présentés
dans le chapitre précédent. Nous avons commencé par traiter le cas simple d’un dip0le,
d’abord dans le vide, puis au dessus d’une interface. La comparaison entre nos résultats
(donnés par FDTD/NFTFF) et ceux donnés par le formalisme de Sommerfeld montre
un accord parfait. Des situations plus complexes ont ensuite été étudiées dans le cas de
spheres diélectriques dans le vide, puis placées a proximité d’une interface, et éclairées
par une onde plane incidente. Cela nous a permis d’observer un des moyens de créer une
onde évanescente par la méthode FDTD, a savoir par réflexion totale de 1’onde incidente
au niveau de 'interface. Pour chacun des cas, les résultats que nous avons obtenus ont
été comparés avec succes a ceux donnés par la T-matrix. Pour finir, nous nous sommes
concentrés sur le calcul de I’efficacité de diffusion de spheres de SiC ou de verre SiO- de
1pm de rayon dans différentes situations. Cela nous a permis d’observer 1’influence de la
résolution de 1’objet, et de voir I’intérét que présente la méthode CPT.

La derniere partie du mémoire va désormais aborder les problemes liés a 1’optimisation
de notre dispositif TRSTM a travers la modélisation et le calcul du signal collecté par
différents types de sondes.
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Application a I’étude d’un microscope
TRSTM
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NOMENCLATURE

Nomenclature

e Reperes :

(z,y,2)
(r7 97 ¢)
(p, ®)

: coordonnées cartésiennes
: coordonnées sphériques
: coordonnées polaires

e Scalaires :

a

C
DSCS
1

I éva
I opt
k
ko
N
X
<0

e Vecteurs :

: rayon de la sphere

: vitesse de la lumiere dans le vide

: Differential Scattering Cross Section

: unité imaginaire

: intensité d’une onde évanescente

: estimation du signal mesuré par 1’optique de collection
: nombre d’onde

: nombre d’onde dans le vide

: indice optique du milieu m

: parametre de taille

: hauteur caractéristique de 1I’onde évanescente

E :champ électrique
H : excitation magnétique

e Lettres grecques :

A : pas spatial

At : pas temporel

Az :pas spatial suivant x
Ay  :pas spatial suivant y
Az :pas spatial suivant z

€ : permittivité diélectrique
€ : permittivité (fonction) diélectrique relative
€ : partie réelle de €
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NOMENCLATURE

: partie imaginaire de e

: constante diélectrique pour les faibles longueurs d’onde

: constante diélectrique pour les faibles fréquences

: longueur d’onde

: longueur d’onde centrale du pulse gaussien

: pulsation

: pulsation de Frohlich

: pulsation de Frohlich estimée (hypothese des petites spheres)
: pulsation de Frohlich théorique (hypothese des petites spheres)
: pulsation optique transverse de I’oscillateur de Lorentz

: angle d’incidence critique

: angle d’incidence

e Exposants :

ff  :relatif au champ lointain (far-field)
nf :relatif au champ proche (near-field)

e Indices :

air

as

éch
inc
pointe
sphere
vide

: relatif a air

: relatif a I’angle solide

: relatif & I’échantillon

: relatif au champ incident
: relatif a la pointe

: relatif a la sphere

: relatif au vide
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Chapitre 5

Modélisation de pointes TRSTM
simples
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5.1. ETUDE D’UNE POINTE EN TUNGSTENE

Introduction

Dans les deux chapitres précédents, nous avons présenté, d’une part les différents

modeles destinés a déterminer les champs proche et lointain diffusés par une particule de
forme quelconque positionnée a proximité d’un échantillon, et d’autre part des validations
pour différentes associations d’objets diffusant, de matériaux et d’éclairement. Le chapitre
actuel a pour objet de présenter la modélisation du comportement optique d’une pointe de
microscope optique en champ proche éclairée par une onde évanescente.
Un certain nombre de parametres sont pris en compte, tels que le matériau de la pointe,
sa forme, sa distance par rapport a I’interface, ou encore la profondeur de pénétration de
I’onde illuminant la pointe. Pour chaque situation, nous cherchons la position optimale de
I’optique de collection destinée a recueillir une partie du champ diffusé par la pointe (cf.
sous-chapitre 2.4.2). En fin de chapitre, I’influence de la longueur d’onde sur I’intensité
du champ diffusé est étudiée.

5.1 Etude d’une pointe en tungstene

5.1.1 Parametres de calcul

Le domaine de calcul, schématisé sur la figure 5.1, est fortement similaire a celui
utilisé dans le cas de la sphere massive (cf. sous-chapitre 4.2).

==t - T~ RIIN D~

FI1G. 5.1: Modélisation de la technologie ASNOM par FDTD

7
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II est composé de 260 x 1842 cellules cubiques (Az = Ay = Az = A = %05 =

100nm, avec \g = 12.5pum la longueur d’onde centrale du champ incident). L’échantillon
est en silicium (supposé non-dispersif dans I’infrarouge moyen : n¢, = 3.42), et sa sur-
face est positionnée a 24 pas spatiaux de la limite inférieure du domaine.
La pointe est en tungstene, dont la fonction diélectrique peut étre décrite par un pdle de
Drude et un oscillateur de Lorentz (cf. annexe B). Il s’agit d’une pointe conique massive,
de demi-angle au sommet 6,oine = 18.4° (le rayon du cone vaut donc un tiers de sa hau-
teur), et sa hauteur est de 20pm (200 pas spatiaux). Son extrémité est positionnée a 200nm
(2 pas spatiaux) de I’interface et est éclairée par une onde évanescente. Cette dernicre est
créée par une onde plane incidente, de spectre gaussien centré sur \g, en situation de ré-
flexion totale. Pour ce faire, I’angle d’incidence est fixé a 6; = 20°, ce qui est supérieur
a I’angle critique qui, dans le cas d’une interface air/silicium, est égal a 6. = 17° (dans
I’infrarouge moyen).

Il est important de préciser que cette configuration revient a modéliser le comporte-
ment optique d’une pointe de microscope ASNOM. Par la suite, nous montrons la mé-
thode utilisée pour parvenir a adapter cette simulation a I’étude d’un microscope de type
TRSTM (cf. section 5.1.3).

5.1.2 Calcul des champs proche et lointain

Pour cette simulation, nous avons choisi le cas d’'une onde plane incidente polarisée
™ (Ef. = EN. 5+ Ef. .2 Hi, = Hp ). La figure 5.2 nous montre 1’évolution
du champ proche électrique (champ total) au cours du temps. Seule la composante E;f a
été représentée, et ce, dans le plan (x, N,/2, z). La pointe de I’AFM et I’interface sont

symbolisées par les lignes blanches.

FIG. 5.2: Pointe en tungsténe : représentation de | E}' (2, z)| normalisé aux temps ¢ = 350 x At,
500 x At, 650 x At, 800 x At et 1100 x At. At = Ag/(2 x 125 x ¢) =0.17fs

On observe clairement I’influence de la pointe sur les ondes évanescentes, notamment
a travers les phénomenes de diffusion vers I’arriere puis vers I’avant. Il est aussi inté-
ressant de remarquer que le champ a I’intérieur de la pointe est totalement négligeable.
Ceci est di au fait que le tungstene est fortement réfléchissant dans 1’infrarouge moyen,
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5.1. ETUDE D’UNE POINTE EN TUNGSTENE

comme le montre la figure B.18 présentée dans 1’annexe B. Il se comporte donc comme
un matériau parfaitement conducteur (PEC : Perfectly Electric Conducting).

Ce phénomene s’observe aussi en champ lointain, comme le montrent les figures
5.3(a) et 5.3(b). Le champ lointain a été calculé a la longueur d’onde A = A\ = 12.5um.

0 _— T 330
0.9 5 5
0.8
\ 300
0.7 .

0.6

0.5

| 27
interface|

0.4

0.3

" 240
0.2

0.1
10 " 210

(a) Champ €lectrique lointain sur 47 sr au dessus (b) Champ électrique lointain en représentation
et en dessous de I’interface polaire dans le plan ¢ = 90°

FIG. 5.3: Variation du module au carré normalisé du champ électrique lointain diffusé par une pointe en
tungstene au dessus d’une interface, éclairée par une onde évanescente

Comme dans le cas de I’étude des spheres, deux représentations sont visibles, 1'une
correspondant au module au carré du champ électrique lointain sur 47sr (FIG. 5.3(a)), et
I’ autre est une représentation polaire de ce méme module au carré dans le plan d’incidence
(i.e. le plan (yOz) correspondant a I’angle azimutal ¢ = 90°) (FIG. 5.3(b)). Il est important
de préciser qu’ici, I’échelle a été choisie comme étant linéaire. D’ apres ces deux figures, si
I’on se concentre sur les directions d’observation proche de I’interface (60° < 6 < 90°),
nous pouvons affirmer que le champ est globalement diffusé vers 1’avant. En revanche,
lorsque 1’on se rapproche de la zone entourant la pointe, nous voyons que le champ est
diffusé de facon globalement similaire dans toutes les directions entourant la pointe.

De plus, comme le laissait supposer 1’observation du champ proche, aucun champ n’est
diffusé dans I’axe de la pointe, ceci étant dii a I’ombre créée par cette derniere.

5.1.3 Modélisation de I’optique de collection
Passage d’un microscope ASNOM a un microscope TRSTM

Les résultats présentés précédemment correspondent a I’étude d’un microscope AS-
NOM, et non d’un microscope TRSTM. La différence majeure est que dans le second
cas, aucune source externe n’est utilisée pour créer les ondes de surface. En effet, ces
dernieres sont directement issues du rayonnement thermique en champ proche et elles se
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déplacent donc dans toutes les directions le long de I’interface. De ce fait, il est impossible
que certaines directions de diffusion puissent étre privilégiées en ce qui concerne 1’angle
azimutal ¢. Dans ce qui suit, nous allons modéliser une pointe de microscope TRSTM
en prenant en compte 1’éclairement non directionnel de la pointe par le champ évanes-
cent. Cette premiere étape consiste a moyenner le module au carré du champ diffusé sur
I’ensemble des ¢, et ce pour chaque angle d’inclinaison 6 (cf. FIG. 5.4), dans le but de
supprimer toute dépendance en ¢ (cette opération équivaut a éclairer la pointe grace a de
multiples ondes planes incidentes se propageant dans toutes les directions) :

I(9>=i/07r|< o) do = Z\E O Ao (5.1)

2

axe de la pointe (2)

incidentes

]

]

1 -
: [0} '

axe de la pointe (z) '

.

0.8 9 :
. 1

‘ ]

n

n

10.6 .

: pointe
= . onde plane AFM
interface ' incidente

_O .4 :

[ ]

interface '

0.2 .

' intégration '
azimutale ' ondes planes

[ ]

[ ]

F1G. 5.4: Modélisation de I’optique de collection d’un microscope TRSTM - passage d’un microscope
ASNOM a un microscope TRSTM par intégration azimutale

Modélisation de I’optique de collection

La seconde étape consiste a intégrer la grandeur moyennée [(6) sur I’ensemble de
I’angle solide (2 représentant la zone observée par 1’optique de collection (FIG. 5.5).

Loyt = / 1(6)dS) (5.2)
Q

Pour toutes les simulations présentées dans ce chapitre, cette grandeur I,y est donnée
sous sa forme normalisée, en unités arbitraire. En effet, tout nos calculs sont adimen-
sionnés et normalisés. Le but de notre travail est de comparer les résultats obtenus dans
différentes situations, et la valeur absolue de /,, n’est pas le critere le plus important.
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collection dans 'axe de la pointe
par un miroir Cassegrain
(position 'top")

collection sur le cété de la pointe
par des miroirs paraboliques
(position 'side")

FIG. 5.5: Modélisation de 1’optique de collection d’un microscope TRSTM - présentation des deux
configurations envisagées

point image

miroirs miroir primaire
| = :

paraboliques |

pointe|
AFM| 5
. capteur
| infrarouge /| miroir
| T secondaire
;_ ¥ __|zone
| f’ } |d'ombre
; pointe AFM
(a) Miroir parabolique positionné sur le coté de (b) Miroir Cassegrain positionné dans 1’axe
la pointe de la pointe

FIG. 5.6: Exemples de montages TRSTM pour différents positionnements de 1’optique de collection

Dans cette section, nous nous interrogeons sur la position optimale de ce disposi-
tif de collection. La premiere possibilité correspond a celle de notre propre montage
TRSTM, a savoir un miroir parabolique positionné sur le coté de la pointe (position ’si-
de’ - FIG. 5.6(a) - pour plus de détail, se reporter au sous-chapitre 2.4.2). L’angle solide
observé par ce premier miroir est défini par un cone de demi-angle au sommet o}, = 30°,
et dont I’angle entre I’axe des z et son axe de révolution vaut 1 = 70°. Une partie de ce
cone est donc tronqué par 1’échantillon. La seconde configuration envisageable consiste
a collecter le signal autour de 1’axe de la pointe (position "top’). Pour rester proche de la
premiere possibilité décrite ci-dessus, nous avons choisi pour cette seconde configuration
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une optique de collection telle que 1’angle solide de la zone observée soit défini par un
cone de demi-angle au sommet o, = 30°, et que I’axe de révolution soit confondu avec
I’axe des z (62, = 0°). A titre d’exemple, nous pouvons citer un montage TRSTM simi-
laire réalisé a Paris par I’équipe de Y. de Wilde. Il s’agit d’un miroir Cassegrain placé au
dessus de la pointe (FIG. 5.6(a)) [7]. Du fait de la configuration d’un tel dispositif, une
partie du signal diffusé est cachée par le miroir secondaire, a proximité de I’axe de la
pointe. Cependant, cet état de fait ne constitue aucunement un inconvénient, car, comme
le prouve le figure 5.3(b), le champ diffusé est quasi-inexistant dans cette zone.

SiI’on revient a la détermination de /,, dans chacune des deux situations, nous obte-
nons les résultats représentés sur la figure 5.7. Nous pouvons voir que dans le cas d’une
pointe de tungstene éclairée par une onde évanescente polarisée TM, le signal collecté
est un peu plus important dans le cas d’une optique de collection placée dans I’axe de
la pointe. Dans les paragraphes suivants, les mémes simulations ont été réalisées, tout en
faisant varier certains parametres tels que le matériau ou la forme de la pointe, la polari-
sation de 1’onde incidente, ou encore la profondeur de pénétration de I’onde de surface.
Dans chacun des cas, le champ lointain a été calculé a la longueur d’onde A = 12.5um
(sauf pour la derniere sous-partie 5.6 qui traite de I’influence de la longueur d’onde sur
I’intensité du champ diffusé et collecté), et les parametres d’adimensionnement et de nor-
malisation des résultats ont été conservés de facon a pouvoir comparer ces derniers entre
eux.

5000! .détection sur le coté (side)||
.détection dans l'axe (top)

400071

3000y

signal estimé (ua)
)
(o]
o]
S

10001

F1G. 5.7: Estimation du signal mesuré Iy diffusé par une pointe en tungstene au dessus d’une interface,
éclairée par une onde évanescente (6; = 20°)
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5.2 Influence du matériau de la pointe

5.2.1 Description des matériaux étudiés

Nous avons étudié, outre le tungstene, les matériaux suivant :
¢ un matériau PEC (perfectly electric conducting),
e le silicium,
e le silicium dopé (silicium dopé de type N - concentration en dopant de 10*°cm~3?),
e le carbure de silicium,
e le verre SiO,.

Les parametres de 1’ensemble de ces matériaux sont donnés dans I’annexe B. Dans
chacun des cas présentés dans les paragraphes suivants, la pointe est une pointe conique
déja présentée précédemment. Elle est éclairée par une onde évanescente créée par une
onde plane incidente en situation de réflexion totale. Les deux polarisations TE et TM sont
étudiées. La pointe est toujours dans un milieu assimilable au vide, le matériau constituant
le substrat est pour 1I’ensemble des calcul du silicium (supposé non dispersif dans I’infra-
rouge moyen : ng = 3.42).

5.2.2 Allure du champ lointain

Nous ne parlons ici que de deux matériaux différents, a savoir le tungstene (proche
d’un matériau PEC) et le silicium (transparent dans I’infrarouge), dans le but d’obser-
ver I’évolution du champ lointain en fonction de la direction d’observation. Pour chacun
des deux cas, le module au carré du champ électrique est calculé sur 27sr (au dessus de
I’interface), a la longueur d’onde A = 12.5pm.

Pour une meilleure visibilité, la représentation sphérique utilisée jusqu’a maintenant
(cf. FIG. 5.8(a)) est remplacée par une représentation polaire (6, ¢) (cf. FIG. 5.8(b)).

Cas d’une pointe en tungstene

Le module au carré du champ électrique lointain est représenté (en unité arbitraire)
sur les figures 5.9(a) et 5.9(b). En comparant les deux polarisations, nous voyons qu’en
cas d’une onde incidente polarisée TE, le champ diffusé va rester confiné a proximité de
I’interface, ce qui va favoriser la collection du signal sur le c6té de la pointe. En revanche,
en polarisation TM, une partie importante du champ est diffusée dans la zone proche de
I’axe de la pointe, ce qui avantage la mesure du signal par le dessus.

Ces deux comportements ont été observés pour I’ensemble des matériaux dispersifs
que nous avons étudiés. Seuls les matériaux peu dispersif se comportent différemment,
comme le démontre le paragraphe suivant traitant du cas d’une pointe en silicium.
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(a) Représentation sphérique (b) Représentation polaire

FIG. 5.8: Passage d’une représentation sphérique (7, §, ¢) sur 2msr a une représentation polaire (6, ¢)

©

(a) Onde incidente polarisée TM (b) Onde incidente polarisée TE

FIG. 5.9: Représentation polaire sur 27 sr du module au carré normalisé du champ électrique lointain
diffusé par une pointe en tungstene au dessus d’une interface, éclairée par une onde évanescente

Cas d’une pointe en silicium

Nous avons fait la méme étude dans le cas d’une pointe en silicium. L’allure du champ
lointain nous est donnée par les figures 5.10(a) et 5.10(b). Nous pouvons voir que le
champ lointain, pour chacune des deux polarisations, présente des similitudes avec ce que
nous avons observé dans le cas de la pointe en tungstene. Cependant, il est intéressant de
remarquer que dans le cas présent, le champ diffusé dans 1’axe de la pointe est loin d’étre
nul. Cela est di au fait que le silicium est trés peu absorbant dans I’infrarouge.

Nous pouvons d’ailleurs constater ce phénomene en observant I’évolution temporelle
du champ proche électrique | E}'(x, z)| (FIG. 5.11 : onde incidente polarisée TM).
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Q 0

(a) Onde incidente polarisée TM (b) Onde incidente polarisée TE

FIG. 5.10: Représentation polaire sur 27 sr du module au carré normalisé du champ électrique lointain
diffusé par une pointe en silicium au dessus d’une interface, éclairée par une onde évanescente

FIG. 5.11: Pointe en silicium : représentation de | Ef'(x, z)| normalisé dans le plan (N,./2,y, z) aux
temps ¢t = 350 x At, 500 x At, 650 x At, 800 x At et 1100 x At. At = A\o/(2 x 125 x ¢) = 0.17 fs

Nous voyons qu’une partie de I’onde évanescente entre a I'intérieur de la pointe et
continue a se propager a I’intérieur de celle-ci, méme lorsque 1’onde incidente est sortie
du domaine de calcul et n’interagit donc plus avec la pointe.

5.2.3 Estimation du signal collecté

Les valeurs du signal mesur€ /., pour chacune des simulations relatives a un matériau
donné, sont représentées sur les histogrammes 5.12(a) et 5.12(b).

Comme nous avons déja pu le constater, dans le cas d’une onde polarisée TM, aucun
positionnement de 1’optique de collection (au dessus ou sur le coté) ne présente de nets
avantages de I’un par rapport a I’autre. En revanche, le signal collecté est bien plus impor-
tant sur le coté de la pointe dans le cas d’une onde incidente polarisée TE, a I’exception
de la pointe en silicium qui, du fait de son caractere peu absorbant, diffuse un signal non
négligeable dans 1’axe de la pointe.
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5000 .détection sur le coté (side)|| 8000 .détection sur le coté (side) ||
.détection dans l'axe (top) .détection dans l'axe (top)
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(a) Onde incidente polarisée TM (b) Onde incidente polarisée TE

FIG. 5.12: Estimation du signal mesuré diffusé par une pointe au dessus d’une interface, éclairée par une
onde évanescente (6; = 20°) - étude de 'influence du matériau de la pointe : 1-tungstene, 2-pointe PEC,
3-silicium, 4-silicium dopé, 5-SiC, 6-verre SiOq

5.3 Influence de la profondeur de pénétration de I’onde
évanescente

Ici, I’étude s’est uniquement portée sur une pointe conique massive en tungstene de
20pm de hauteur, a 200nm de I'interface. Le but de cette étude est de déterminer 1’in-
fluence de la profondeur de pénétration de I’onde évanescence sur 1’allure du champ dif-
fusé par la pointe. Notamment, nous voulons observer les variations de ce champ lorsque
I’éclairement se fait sur toute la hauteur de la pointe, ou alors uniquement au niveau de
son extrémité.

5.3.1 Profondeur de pénétration d’une onde évanescente

Dans le cas d’une onde évanescente créée par réflexion totale, la profondeur de pé-
nétration 2y dépend directement de I’angle d’incidence 6;. L’expression de I’intensité du
champ électrique au dessus de I’interface est alors donnée par 1’expression 5.3.

E = Eoe(_%> avec 2y = - (5.3)
kéch\/ (2o sing;)” —1

ou z est la distance par rapport a I’interface et ke, est le nombre d’onde dans 1’échantillon
d’indice optique n¢., = 3.42 (cf. annexe A).

A titre d’illustration, la figure 5.13(a) nous montre 1’évolution du champ électrique
évanescent au dessus d’une interface plane air/silicium, a la longueur d’onde A = 12.5um,
en fonction de I’angle d’incidence et de la distance z. Nous pouvons voir la tres rapide
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EVANESCENTE

Sil0 1 1
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| 0.6 06
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dislance par rapport a linterface (m)
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angle drincidence {*) (b) Pulse évanescent pour un (c) Pulse évanescent pour un
(a) Evolution en fonction de I’angle d’in- angle d’incidence de 6; = 20° angle d’incidence de 6, = 45°
cidence et de la distance z (théorie) (FDTD) (FDTD)

FIG. 5.13: Intensité (ua) du champ électrique évanescent créé par réflexion totale d’une onde plane, au
dessus d’une interface plane air/silicium
(a) : alalongueur d’onde A = 12.5um

(b) et (c) : dans le domaine temporel (500°™ pas de temps)

décroissance du champ lorsque 6; augmente.

Sur les figures 5.13(b) et 5.13(c), nous pouvons observer I’allure de pulses gaussiens au
500°™ pas de temps obtenus par AFP-TFSF pour des angles d’incidence de 20° et 45°.
Les parametres du domaine de calcul sont identiques a ceux décrits précédemment (cf.
section 5.1.1). Seule la pointe est absente dans le but de faciliter la description de 1’onde
évanescente. L’interface est représentée par la ligne blanche. Nous voyons parfaitement
le confinement de 1’onde a proximité de I’interface pour les grandes valeurs de 6;.

5.3.2 Allure du champ lointain

Les résultats représentés sur les figures 5.14(a) et 5.14(b) correspondent au module au
carré du champ électrique lointain diffusée par une pointe conique en tungsténe. L’ onde
évanescente est créée par réflexion totale, avec comme angle d’incidence 6; = 60° (2 =
714nm), ce qui correspond a une onde tres évanescente.

Si1’on compare ces résultats aux figures 5.9(a) et 5.9(b), lesquelles sont obtenues pour
un angle d’incidence 0; = 20° (2p = 3.27um), nous remarquons que le champ diffusé
tend a ce concentrer autour de la pointe lorsque 1’onde illuminant la pointe devient tres
évanescente, et ce méme dans le cas d’une onde incidente polarisée TE. Ce phénomene
tend donc a favoriser la collection du signal dans 1’axe de la pointe, comme le démontrent
les résultats présentés dans la sous-section suivante.
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O @

(a) Onde incidente polarisée TM (b) Onde incidente polarisée TE

FIG. 5.14: Représentation polaire sur 27 sr du module au carré normalisé du champ électrique lointain
diffusé par une pointe en tungsténe au dessus d’une interface, éclairée par une onde treés évanescente
(0; = 60°)

5.3.3 Estimation du signal collecté

Les figures 5.15(a) et 5.15(b) nous montrent 1’évolution du signal collecté, sur le coté
et au dessus de la pointe, pour des angles d’incidence 6; de 20° (zy = 3.27um), 30°
(20 = 1.43um), 45° (29 = 903nm), 60° (29 = 714nm) et 80° (2p = 618nm).
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FIG. 5.15: Estimation du signal mesuré diffusé par une pointe en tungsténe au dessus d’une interface,
éclairée par une onde évanescente - évolution en fonction de 1’angle d’incidence 6;

Premierement, nous pouvons voir que le signal collecté diminue de facon exponen-
tielle lorsque la profondeur de pénétration de I’onde diminue. Cette diminution de 1’in-
tensité du champ diffusé vient du fait que, plus I’onde est évanescente, plus le volume
de la pointe éclairé par cette onde diminue. De plus, nous voyons que la diminution de
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la profondeur de pénétration avantage faiblement la collection du signal dans I’axe de la
pointe. En effet, dans le cas d’une onde polarisée TM, I’écart entre les signaux collectés
au dessus et sur le coté de la pointe augmente. De méme, lorsque 1’onde incidente est
polarisée TE, bien que le signal collecté sur le coté de la pointe soit encore dominant,
I’écart entre les deux estimations tend a diminuer.

5.4 Influence de la distance pointe/interface

La encore, nous nous sommes concentrés sur la modélisation d’une pointe conique
massive en tungstene de 22um de hauteur. L’angle d’incidence de I’onde plane est fixé a
45°. La distance pointe/interface, imposée jusqu’a présent a 200nm, varie ici de 200nm a
2um. Le but d’une telle étude est exposé ci-dessous.

5.4.1 Principe et utilité de la simulation

L’ opération consiste a simuler 1’oscillation de la pointe TRSTM au dessus de la sur-
face de I’échantillon. Cependant, il est inutile, et surtout impossible, d’implémenter le
mouvement de la pointe dans le code FDTD. En effet, I’ordre de grandeur du temps vir-
tuel décrit par un calcul est de I’ordre de la picoseconde (~15000 pas de temps, avec
At = 0.083fs). Or, la fréquence d’oscillation d’une pointe TRSTM est de 1’ordre de 10
kHz, ce qui équivaut a une période de 0.1ms. La simulation d’une telle période nécessite
donc environ 10'? pas de temps, ce qui est bien sir irréalisable, du moins pour une si-
mulation FDTD 3D. L’idée est alors de calculer le champ proche diffusé par une pointe
immobile, et ce pour différentes distances pointe/interface z. Chaque nouvelle distance 2
étudiée nécessite donc un calcul qui lui est propre.
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FIG. 5.16: Intensité (ua) du champ électrique évanescent créé par réflexion totale d’une onde plane, au
dessus d’une interface plane air/silicium, a la longueur d’onde A = 12.5um dans le cas d’angles
d’incidence de 20°, 30°, 45° et 60°
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A titre d’illustration, les figures 5.16(a) et 5.16(b) nous montrent 1I’évolution du champ
électrique évanescent théorique au dessus d’une interface plane air/silicium, a la longueur
d’onde A\ = 12.5um, en fonction la distance z, et ce pour quatre angles d’incidence
différents (6; = 20°, 30°, 45° et 60°). Nous pouvons voir la décroissance du champ lorsque
z augmente, notamment grace a la représentation semi-logarithmique de la figure 5.16(b).

5.4.2 Estimation du signal collecté

Les graphes 5.17(a) et 5.17(b) nous montrent I’évolution du champ diffusé par la
pointe conique en tungstene positionnée a 200nm, 500nm, 1pxm et 2pum de la surface de
I’échantillon.
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F1G. 5.17: Estimation du signal mesuré diffusé par une pointe en tungsténe au dessus d’une interface,
éclairée par une onde évanescente (6; = 45°) - évolution en fonction de la distance pointe interface

Dans chaque cas, nous observons une décroissance exponentielle du signal collecté,
ce qui est cohérent avec la décroissance exponentielle du champ proche au dessus de 1’in-
terface. Ainsi, grace a cette étude, nous pouvons estimer 1’évolution temporelle du signal
diffusé par une pointe oscillante dans le cas d’un microscope TRSTM. En effet, d’apres
ces résultats, il est probable que ce signal se présente sous la forme d’une succession
de pics espacés d’un laps de temps correspondant a la période d’oscillation de la pointe,
comme le montrent d’ailleurs les figures 5.18(a) et 5.18(b). Ces figures représentent une
estimation du signal collecté et mesuré par le capteur infrarouge au cours du temps. Nous
avons pris comme cas celui d’une pointe oscillant a la fréquence Vpoine = 10kHz, pour
une distance pointe/échantillon comprise entre 200nm et 2pm (valeurs arbitraires ne cor-
respondant pas a une situation expérimentale réaliste). Dans ce cas nous intéressant d’un
point de vue expérimental, on note qu’il y a une variation d’un peu moins de deux ordres
de grandeur en polarisation TE et TM. En revanche, I’intensité du signal mesuré est plus
importante en polarisation TM, comme 1’ont montré les précédents calculs.
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FIG. 5.18: Estimation du signal mesuré diffusé par une pointe en tungsténe oscillant au dessus d’une
interface, éclairée par une onde évanescente (¢; = 45°) - évolution au cours du temps

5.5 Influence de la forme de la pointe

Dans cette section, nous nous intéressons a la forme de la pointe dont le matériau
est toujours le tungstene. La distance pointe/interface est de 200nm. L’angle d’incidence
de I’onde plane est fixé, d’abord a 20°, puis a 45°. Le but principal de cette étude est
d’observer 1’évolution du signal diffusé en fonction de la finesse de la pointe. En effet,
la résolution d’une image SNOM dépend essentiellement du volume de la pointe éclairé
par les ondes de surface. Ainsi, plus la pointe est fine, plus I'image est de bonne qualité.
Cependant, le fait d’affiner la pointe a aussi tendance a faire diminuer I’intensité du si-
gnal diffusé, lequel devient alors plus difficilement mesurable. Nous cherchons donc ici a
déterminer le degré de décroissance du signal lorsque la finesse de la pointe augmente.

11 0k 17 Zmrn 21 £ (]

(a) Pointe massive (b) Pointe effilée

FIG. 5.19: Exemples de pointes commerciales de forme conique
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5.5.1 Description des différentes formes étudiées

Trois types de pointes ont été modélisés :

e une pointe conique massive (FIG. 5.20(a)). Il s’agit du cas que nous avons traité
jusqu’a présent,

e une pointe conique effilée, de hauteur 200.:m, et de demi-angle au sommet Opgine =
5.7° (FIG. 5.20(b)),

¢ une pointe conique tres effilée, de hauteur 200m et de profil parabolique (FIG. 5.20(c)).

(a) Pointe conique massive (b) Pointe conique effilée (c) Pointe parabolique

FIG. 5.20: Différentes formes de pointes étudiées - illustration de 1’application de la méthode CPT 4 la
frontiere pointe/milieu ambiant

Ainsi, nous avons cherché a nous rapprocher de pointes commerciales existantes, dont
deux exemples illustrent I’introduction de cette section sur les figures 5.19(a), dans le cas
d’une pointe conique massive, et 5.19(b) dans celui d’une pointe conique effilée.

5.5.2 Allure du champ lointain

Le module au carré du champ électrique diffusé par une pointe en tungstene parabo-
lique (FIG. 5.20(b)) est représenté sur les figures 5.21(a) et 5.21(b). Si I’on compare ces
images aux figures 5.9(a) et 5.9(b) (obtenues, rappelons-le, dans le cas d’une pointe mas-
sive), nous voyons que dans le cas d’une onde polarisée TM, I’intensité du champ diffusé
ne diminue que tres peu, bien que le volume de diffusion soit fortement réduit. De plus,
Le champ reste tres nettement confiné autour de la pointe, ce qui favorise la détection du
signal par le dessus. Par contre, pour ce qui est de I’onde incidente polarisée TE, nous
observons une tres forte diminution du champ, comparativement a celui diffusé par une
pointe massive.
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)

(a) Onde incidente polarisée TM (b) Onde incidente polarisée TE

FIG. 5.21: Représentation polaire sur 27 sr du module au carré normalisé du champ électrique lointain
diffusé par une pointe parabolique effilée en tungsteéne au dessus d’une interface, éclairée par une onde
évanescente (0; = 20°)

5.5.3 Estimation du signal collecté

L’évolution du signal estimé en fonction de la forme de la pointe nous est donnée par
les figures 5.22 et 5.23. Deux angles d’incidence (et donc deux degrés d’évanescence)
sont pris en compte, a savoir #; = 20° et §; = 45°. Une fois encore, les deux polarisations
sont étudiées.
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FIG. 5.22: Estimation du signal mesuré diffusé par une pointe en tungsténe au dessus d’une interface,
éclairée par une onde évanescente (6; = 20°) - étude de I’influence de la forme de la pointe : 1 : pointe
conique massive, 2 : pointe conique effilée, 3 : pointe parabolique

Comme le laissait prévoir les figures 5.9(a) et 5.9(b), le signal diminue fortement pour
les pointes effilées dans le cas d’'une onde incidente polarisée TE, alors que pour une

-122 -



CHAPITRE 5. MODELISATION DE POINTES TRSTM SIMPLES

70 ‘ ‘ ‘ ‘ 10 : : : :
.de’tection sur le coté (side) .détection sur le coté (side)
607 .de’tection dans l'axe (top) il sl .détection dans l'axe (top) ||
= 50f T
=) =)
2 40 2 6
@ "5
= 301 T 4f
c c
2 2
@ 20 @
ol
107
0 0 ' !
1 2 3
forme de la pointe forme de la pointe
(a) Onde incidente polarisée TM (b) Onde incidente polarisée TE

FIG. 5.23: Estimation du signal mesuré diffusé par une pointe en tungsténe au dessus d’une interface,
éclairée par une onde évanescente (6; = 45°) - étude de I’influence de la forme de la pointe : 1 :pointe
conique massive, 2 :pointe conique effilée, 3 :pointe parabolique

onde TM, cette diminution est beaucoup moins marquée. On observe méme une faible
augmentation pour le troisieme type de pointe dans le cas d’une onde fortement évanes-
cente (0; = 45°). L’explication de ce phénomene est la suivante : lorsque 1’extrémité de la
pointe devient tres effilée, le comportement optique de cette derniere tend a se rapprocher
de celui d’un fil fin (par rapport a la longueur d’onde). Ainsi, lorsque 1’onde incidente est
polarisée TE, le champ électrique est perpendiculaire a 1I’axe de ce fil dont I’efficacité de
diffusion devient alors trés faible dans une telle situation. En revanche, dans le cas d’une
onde polarisée TM, le champ électrique éclairant la pointe possede une composante non
nulle parallele a I’axe de cette derniere. La pointe se comporte alors comme une antenne,
ce qui tend a augmenter son efficacité de diffusion.

Pour illustrer nos propos, nous avons calculé par FDTD/NFTFF le champ électrique
diffusé par un cylindre en tungstene de cinq longueurs d’onde de longueur (5\ avec
A = 12.5um), placé dans le vide et éclairé par une onde plane (cf. figure 5.24(a)). L’in-
fluence du diametre du cylindre y est étudiée. Ce diametre prend alors les valeurs sui-
vantes : %)\, 23—0)\, 2 )\ et \. La polarisation est elle aussi prise en compte. Cependant, alors
qu’elle était jusqu’a maintenant définie par rapport au plan d’incidence et donc a I’inter-
face (qui est inexistante dans ce probléme), nous 1’avons définie ici par rapport a I’axe du
cylindre. Ainsi, deux situations d’illumination sont modélisées. L' une est marquée par un
champ électrique incident parallele a I’axe du cylindre et 1’autre correspond a un champ

électrique normal a ce méme axe.

Les résultats obtenus se trouvent sur la figure 5.24(b). Ils représentent 1’intégration sur
4msr du module au carré du champ électrique lointain (en unités arbitraires) diffusé par
le cylindre. Nous voyons que ces résultats corroborent avec ceux obtenus dans le cas des
pointes fines (cf. figures 5.22 et 5.23). En effet, lorsque le champ électrique incident est
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normal a I’axe du cylindre, la réduction du diametre de ce dernier s’accompagne d’une
décroissance tres importante du signal diffusé. En revanche, si le champ électrique est
parallele a 1’axe, nous n’observons qu’une faible diminution du signal due essentiellement
a la réduction du volume diffusant.

0
M S = 10—
[ - S
. e
\ I g : - B | = I
! L cylindre en tungsténe L) &1 S o
I L ut R =
! =1 210"}
N o =
] =
| _ | 5
S 8 o
‘\% I ——————————————— I % 10-2,
OOy SR 5
3 . :
polarisation @ _e_champ électrique normal
= -3 ATl A
S champ électrique normal  @—H 210 ¢ al'axe du cylindre
a I'axe du cylindre E ag _E_champ électrique tangent
__________________ al'axe du cylindre

. champ électrique tangent o, ¢ . ‘ ‘ ‘
_E- a l'axe du cylindre H 0.2 04 06 0.8 1

rapport diameétre/longueur d'onde

(a) Schématisation du probleme étudié - descrip- (b) Module au carré du champ électrique diffusé
tion des différentes polarisations par le cylindre (ua - intégration sur 47sr)

FIG. 5.24: Estimation du signal diffusé par un cylindre de cinq longueurs d’onde de longueur en
tungstene dans le vide, éclairé par une onde plane - étude de I’'influence du rayon du cylindre et de la
polarisation de I’onde incidente

5.6 Influence de la longueur d’onde d’étude

Jusqu’a présent, tous les calculs de champs lointains ont été faits a une seule et unique
longueur d’onde A = 12.5um, tout en faisant varier d’autres parametres tels que la forme
ou le matériau de la pointe. Dans cette section, I'influence de la longueur d’onde sur
le signal est prise en compte. Trois matériaux constituant les pointes sont étudiés dont
le carbure de silicium (SiC) et le verre SiO, qui présentent dans I’infrarouge certaines
particularités pouvant s’avérer intéressantes (cf. chapitre 1). Le troisiéme matériau est le
tungstene, 1’idée étant de s’approcher le plus possible des matériaux utilisables pour notre
montage TRSTM (cf. 2.4.4).

Tous les calculs sont menés dans le cas de la pointe massive conique déja décrite dans
les paragraphes précédents. Elle est positionnée a 200nm de la surface d’un échantillon
en silicium (ne, = 3.42) et est éclairée par une onde hautement évanescente obtenue par
réflexion totale d’une onde plane (¢; = 45°).
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5.6.1 Cas d’une pointe de tungsténe

La pointe est en tungstene. Le spectre de longueur d’onde étudié se situe entre 7pm
et 15um. L’estimation du signal par chacun des deux dispositifs de collection (position
’side’ : sur le c6té de la pointe - position ’top’ : dans I’axe de la pointe) est faite dans le
cas d’une onde incidente polarisée TM (FIG. 5.25(a)) et TE (FI1G. 5.25(b)).
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FIG. 5.25: Estimation du signal mesuré diffusé par une pointe en tungsténe au dessus d’une interface,
éclairée par une onde évanescente (6; = 45°), en fonction de A

Nous voyons que, lorsque la longueur d’onde augmente, le signal diffusé augmente
lui aussi. Pour comprendre ce comportement, il faut reprendre 1’expression représentant
la profondeur de pénétration z; d’une onde de surface créé par réflexion totale, a savoir :

_z 1
E = Eoe< zo) avec zp = = (5.4)
kéch\/(% sin 01> -1
1

Ainsi, la hauteur caractéristique de 1’onde évanescente z, évolue en o Ce qui im-
plique que zj est proportionnelle a A. Par conséquent, plus la longueur d’onde est grande,
plus la hauteur caractéristique de 1’onde évanescente est importante, et plus le volume de
la pointe éclairé par I’onde augmente. Le signal diffusé s’en retrouve donc amplifié.

A titre d’illustration, les figures 5.26(a) et 5.26(b) nous montrent 1’évolution de 1’in-
tensité du champ électrique au dessus d’une interface plane air/silicium, en fonction de la
longueur d’onde A et de la distance z, et ce pour un angle d’incidence de 45°. Nous pou-
vons voir la nette croissance du champ lorsque A augmente. En outre, la figure 5.26(b)
nous permet de remarquer que 1’évolution du champ en fonction de \ differe fortement
lorsque 1’on se trouve pres de I’interface et lorsqu’on s’en éloigne.
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FI1G. 5.26: Intensité (ua) du champ électrique évanescent créé par réflexion totale (f; = 45°) d’une onde
plane, au dessus d’une interface plane air/silicium

5.6.2 Cas d’une pointe de SiC

Les mémes simulations ont été faites dans le cas d’une pointe en SiC. Les résultats
sont représentés sur les figures 5.27(a) et 5.27(b).
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FIG. 5.27: Estimation du signal mesuré diffusé par une pointe en SiC au dessus d’une interface, éclairée
par une onde évanescente (6; = 45°), en fonction de A

Nous voyons qu’en polarisation TE, I’utilisation d’une pointe en SiC n’apporte que
peu d’amélioration en ce qui concerne 'intensité du signal diffusé. Par contre, dans le
cas d’une onde incidente polarisée TM, nous pouvons observer un pic de résonance a
la longueur d’onde A = 12.2um. Cependant, I’amélioration qu’apporte le remplacement

- 126 -



CHAPITRE 5. MODELISATION DE POINTES TRSTM SIMPLES

d’une pointe en tungstene par une pointe en SiC ne semble pas suffisante pour justifier
une telle opération.

5.6.3 Cas d’une pointe de verre SiO,

Ici, le signal estimé a été calculé pour des longueurs d’onde comprises entre 7um et
12pm. Les résultats peuvent s’observer sur les figures 5.28(a) et 5.28(b).
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F1G. 5.28: Estimation du signal mesuré diffusé par une pointe en verre SiO» au dessus d’une interface,
éclairée par une onde évanescente (6; = 45°), en fonction de A

Nous pouvons voir que le signal présente un pic de résonance a A = 9.4um dans le
cas d’une onde incidente polarisée TM, et a A = 8.6um pour la polarisation TE. Une telle
pointe peut donc présenter un certain avantage si le capteur destiné a mesurer le signal
diffusé est sensible a ces longueurs d’onde.

Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons vu comment modéliser le comportement optique d’une
pointe de microscope ASNOM, et plus précisément de microscope TRSTM. Un certain
nombre de situations ont été étudiées, mettant en avant I’influence de parametres tels
que la forme ou le matériau de la pointe, sa distance par rapport a I’interface, ou encore
la profondeur de pénétration et la polarisation de I’onde de surface. Dans chacun des
cas, la question du positionnement optimal du systeme optique, destiné a collecter le
signal diffusé par la pointe, a été posée. Pour finir, notre travail s’est porté sur 1’étude de
I’évolution du signal diffusé en fonction de la longueur d’onde, ce qui nous a permis de
mettre en avant certains phénomenes de résonance que présentent des matériaux tels que
le SiC ou le verre SiO, dans I’infrarouge moyen.
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Chapitre 6

Modélisation de pointes TRSTM
résonantes
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Introduction

Nous nous sommes focalisés jusqu’a présent sur la caractérisation de pointes de mi-
croscopes TRSTM de formes simples (pointes coniques massives, pointes coniques effi-
lées,...). Nous cherchons ici a modéliser des objets diffusants de formes plus complexes
dans le but d’augmenter 1’efficacité de diffusion des pointes, et donc d’améliorer les per-
formances de la microscopie TRSTM.

La premiere partie de ce chapitre traite de 1I’étude théorique de la diffusion de petites
spheres. A titre d’illustration, certains résultats donnés par la théorie de Mie et la méthode
T-matrix dans le cas de spheres de carbure de silicium et de verre SiO,, dans le vide puis
au dessus d’un échantillon de silicium, sont représentés.

La seconde partie porte sur la modélisation d’un systéme pointe/sphere par le modele
FDTD/NFTEFF développé dans le chapitre 3. Différentes simulations y sont étudiées, en
faisant notamment varier le matériau de la sphere, dans le but de détecter les configura-
tions les plus performantes en ce qui concerne I’intensité du signal diffusé par la pointe.
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6.1 Résonance des spheres

6.1.1 Modes de surfaces dans les petites particules

Nous avons déja parlé dans le chapitre 1 de la notion de modes de surface dont font
partie les polaritons de surface. Ces modes y sont décrits comme étant des solutions parti-
culieres des équations de Maxwell, au niveau d’une interface entre deux milieux, dans le
cas d’une étude non radiative des relations de dispersion. L’application théorique aux in-
terfaces planes y a été développée dans le but de déterminer les fréquences pour lesquelles
des phénomenes de résonance sont possibles.

Nous nous focalisons maintenant sur le cas des spheres petites par rapport a la lon-
gueur d’onde. Cependant, 1’étude théorique et complexe d’un tel systetme ne constituant
pas I’essentiel de nos travaux, nous allons seulement décrire les bases nécessaires a la
compréhension des mécanismes mis en jeu. Pour plus de détails, il est conseillé de se
reporter a I’ouvrage de Bohren et Huffman [71].

Nous considérons le cas d’une sphere de fonction di€lectrique relative €gpnere €t de
rayon a placée dans un milieu de fonction diélectrique relative ¢,,. Le parametre de taille
2”7“, A étant la longueur d’onde, est supposé petit (x < 1). D’apres [71], la Differen-
tial Scattering Cross Section (DSCS) peut alors étre définie par :

xr =

DSCS(w) = SF g2t | Gonre() = (1) (6.1)
3 €sphere (w) + 2‘Em (w) '

L’équation 6.1 nous montre qu’il est possible d’observer un phénomene de résonance
lorsque le dénominateur s’annule, c’est-a-dire lorsque :

Esphere (W) = —2€m(w) (6.2)

La pulsation pour laquelle est vérifiée cette pulsation s’appelle la pulsation de Frohlich
notée wr [71, 72]. Supposons maintenant que la sphere se situe dans le vide, de telle
sorte que €, = 1. La résonance doit alors se produire si egpnere(wp) = —2. Ainsi, si I’on
décompose €gphere €N la somme de sa partie réelle €., et de sa partie imaginaire €,
nous arrivons a :

E(sph(‘:r(’,((’dl:‘) =-2 et Egphére(wF) ~0 (6.3)

Il est aussi possible d’établir une estimation de wp propre au matériau étudié. Par
exemple, si ’on se place dans le cas d’une sphere dont la fonction diélectrique est décrite
par un simple oscillateur de Lorentz (cf. annexe B), la pulsation de Frohlich théorique w!f
est alors définie par :

Estat T 2
(Wp)* = wi (—Gw - 2) (6.4)
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avec : wr la pulsation des phonons optiques transverse pour les grands vecteurs d’onde,
€stat 12 Valeur de la fonction diélectrique en régime statique (w — 0),
€ la valeur de la fonction diélectrique pour les faibles longueurs d’ondes (w — 00)

Il est important de préciser que les relations que nous venons de voir ne sont exactes
que dans le cas des spheres infiniment petites. Pour les spheres de tailles finies mais
respectant encore la condition x < 1, une meilleure approximation peut étre donnée par
[71]:

e (i0) = — (2 + 1—52x2> () 65)

L’intérét de ’ensemble des relations présentées dans ce paragraphe est d’estimer la
position des pics de résonance d’une sphere. Cependant, cette estimation reste peu précise,
surtout lorsque le parametre de taille est voisin ou supérieur a I’unité (x = 1), comme nous
le montrons dans la sous-section suivante.

6.1.2 Etude d’une sphére de SiC
Etude théorique

Pour commencer, regardons I’évolution des parties réelle et imaginaires de la fonction
diélectrique relative, en fonction de la longueur d’onde, sur les figures 6.1(a) et 6.1(b).

600 : ‘ ‘ o
.
g
. 400} ]
S []
g =}
g Fl
8 200f L 5
© 8
jE ©
5 o
5 il S
k] 0 \ — __ g
5 5 Py
8 ‘\ E
200}

1 1.5 2 25 12 13 14

longueur d'onde A (m) <10 longueur d'onde & (m) <10
(a) Fonction diélectrique du SiC - parties réelle et (b) Agrandissement de la fonction diélectrique au
imaginaire voisinage des longueurs d’onde de résonance

FIG. 6.1: Variation en fonction de la longueur d’onde de la fonction diélectrique du carbure de silicium -
estimation des fréquences de résonance

Les lignes noires hachurées sont définies par 1’équation 6.5 pour des spheres de rayon
a = 500nm, a = lpym et a = 2um placées dans le vide (¢, = 1). L’intersection de
ces droites avec la partie réelle ¢ nous donne une estimation de la position des pics de
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résonance dans chacune des trois situations :

- La premiere intersection (a la longueur d’onde la plus faible) correspond au mode
de Frohlich. La pulsation de Frohlich estimée w$' va donc de 175.02 x 10*rad.s™! (i.e.
A = 10.77pm) pour a = 500nm, a 169.21 x 10'%rad.s~! (i.e. A = 11.14um) pour a =
2pm. 11 est possible de comparer ces valeurs a la pulsation de Frohlich théorique qui, si
1’on se rapporte 2 1’équation 6.4, vaut w't = 175.6 x 10*?rad.s~* dans le cas du SiC. Nous
voyons que w$' se rapproche de w' lorsque le rayon a (et donc le parametre de taille )
diminue.

- La seconde intersection se fait a la pulsation w = 149.5 x 10%rad.s™! (ie. A =
12.61pm) pour chacune des trois spheres. Il s’agit de la pulsation optique transverse wr
spécifique au carbure de silicium (cf. annexe B).

Cas de la sphere dans le vide

Nous traitons ici le cas d’une sphere de SiC placée dans le vide et illuminée par
une onde plane. Trois tailles différentes de spheres sont étudiées, a savoir ¢ = 500nm,
a = lpym et a = 2um. Les résultats obtenus sont donnés par la théorie de Mie. La pre-
miere figure (FIG. 6.2(a) représente la variation de la Differential Scattering Cross Section
(DSCS) obtenue sur 47sr en fonction de la longueur d’onde. Cependant, il est difficile
d’interpréter ce graphe, notamment en ce qui concerne la comparaison des trois résultats
de simulation, du fait de la forte dominance de la DSCS dans le cas de la sphere de 2pm
de rayon. Cette dominance étant uniquement due au volume important de cette derniere,
nous avons choisi, sur la figure 6.2(b), de normaliser les différentes DSCS par le volume
des spheres correspondantes. Dans ce cas, nous voyons que la DSCS normalisée relative
a la sphere de 1pm de rayon devient prédominante.
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__ 4000 2
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=2 :"\‘ % 4r
8 3000 P 2
A Y 'c 3r
[a] H AN > =
2000 - fN T
\ [N 1 ~ o 2r =
A, 1y I =
Wil A E N
1000 Vo ? S\ - -
N ! ol E T S
N N ST ;'j\k:!_J / -
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1.1 1.2 1.3 1.4 1.5 1.1 1.2 1.3 1.4 1.5
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(a) DSCS (ua) (b) DSCS par unité de volume (ua)

FIG. 6.2: Variation en fonction de la longueur d’onde de la “differential scattering cross section” d’une
sphere de SiC dans le vide éclairée par une onde plane - calcul sur 47sr - étude de I’influence du rayon de
la sphere
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Intéressons-nous a présent a la position des pics de résonance. Tout d’abord, en ce

qui concerne les pics de Frohlich, nous constatons que les pulsations de Frohlich réelles
wr sont tres proches des pulsations estimées w$' dans le cas des spheres de rayon 500nm
(wr = 175.02 x 10"%rad.s™ 1) et 1um (wp = 173.73 x 10'%rad.s~1). En revanche, lorsque
le rayon devient trop grand, I’allure de la DSCS devient trop complexe pour que nous
puissions déceler la pulsation de Frohlich avec certitude. En effet, la condition z < 1
n’est plus vérifiée, ce qui laisse apparaitre de nouveaux modes de surface non-décrits par
I’hypothese des petites spheres.
Pour ce qui est des seconds pics, nous pouvons voir que leur intensité est bien plus faible
que celle des pics de Frohlich. Cela est essentiellement di a la forte valeur de €” a ces
longueurs d’onde. De plus, en ce qui concerne leur positionnement, nous observons une
forte différence entre les valeurs réelles (wr = 147.84 x 10*?rad.s™! pour ¢ = 500nm,
wp = 142.26 x 10*rad.s~! pour @ = 1pum) et la valeur estimé wy = 149.5 x 10'%rad.s*.
Nous pouvons toutefois noter que 1’écart se réduit lorsque la taille de la sphere diminue.
Enfin, pour a = 2um, nous rencontrons les mémes difficultés que celles décrites ci-dessus,
du fait de la taille importante de la sphere.

Cas de la sphére au dessus d’une interface

Nous étudions ici le cas d’une sphere de SiC positionnée dans le vide a 200nm d’un
échantillon de silicium (ng;, dans I'infrarouge moyen). Les trois rayons étudiés précé-
demment sont a nouveau utilisés (500nm, 1xm et 2;m). La sphere est éclairée par une
onde évanescente créée par réflexion totale d’une onde plane au niveau de 1’interface.
L’angle d’incidence est §; = 45°. Les deux polarisations TE et TM de 1’onde incidente
sont successivement prises en compte.

Nos travaux se basent sur le calcul de la DSCS sur 27sr (au dessus de 1’interface),
grace au code T-matrix développé par I’équipe de T. Wriedt et accessible dans le CD-
ROM fourni avec le livre de Doicu et al [12]. La encore, une normalisation des résultats
est nécessaire car nous ne cherchons pas a déterminer quelle sphere diffuse le plus (dans
ce cas, il suffirait d’en augmenter la taille), mais plutdt quelle sphere présente la DSCS
la plus importante par unité de volume. Cependant, il n’est plus judicieux de normaliser
directement la DSCS par le volume de la sphere. En effet, cette derniere n’est pas éclairée
de facon homogene du fait de la décroissance exponentielle de I’onde évanescente au
dessus de I’interface, comme le montrent les figures 6.3(a) et 6.3(b).

La normalisation que nous avons choisie tient donc compte du volume de la sphere et
de son degré d’illumination, de telle sorte que :

| DSCS(\)
DSCS lisée(A) = h
norma lsee( ) ngphére Iéva(za )\)dV °

ou I, est le module au carré de I’intensité de 1’onde au dessus de I’interface.
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I’interface occupée par la sphere de 1p4m de rayon

F1G. 6.3: Intensité du champ électrique évanescent au dessus d’un échantillon de silicium (ng = 3.42)
dans le cas d’une onde incidente en situation de réflexion totale (6; = 45°)

Dans le cas d’une onde évanescente créée par réflexion totale (cf. annexe A), ¢y, est
définie par :

2
Ieva(2,\) = |exp | =2 | keen(N) (néCh sin9i> -1 (6.7)

Nair

Analysons maintenant les résultats obtenus dans le cas d’une onde incidente polarisée

TM, avec sur la figure 6.4(a) la DSCS donnée directement par le calcul T-matrix, et sur la
figure 6.4(b) la DSCS normalisée par la méthode présentée ci-dessus.
Nous pouvons constater que les pics de résonance se situent globalement aux mémes
fréquences que dans le cas des spheres dans le vide. De plus, il est important de remarquer
que le mode de Frohlich de la sphere de 2um de rayon est bien plus marqué que lorsque
cette derniere se trouve dans le vide. Ceci fait que la DSCS, bien que normalisée, reste
maximale pour la sphere la plus massive. Cependant, cette augmentation relativement a
la sphere de 1pm de rayon reste faible.

Sinous passons au cas d’une onde incidente polarisée TE. Les résultats sont présentés
sur les figures 6.5(a) et 6.5(b). La encore, les pics de résonances se trouvent aux mémes
fréquences que précédemment. Notons toutefois une brusque augmentation du second pic
(qui se trouvent, rappelons-le, au niveau des basses fréquences) pour les spheres de rayon
1pm et 2um. Enfin, si I’on compare les DSCS normalisées obtenues pour chacune des
trois spheres, nous voyons que celle de 1um de rayon domine largement.
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FIG. 6.4: Variation en fonction de la longueur d’onde de la “differential scattering cross section” d’une
sphere de SiC éclairée par une onde évanescente (polarisation TM) au dessus d’un échantillon d’indice
optique ngh = 3.42 - calcul sur 27sr au dessus de Iinterface - étude de 1’influence du rayon de la sphere
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FIG. 6.5: Variation en fonction de la longueur d’onde de la “differential scattering cross section” d’une
sphere de SiC éclairée par une onde évanescente (polarisation TE) au dessus d’un échantillon d’indice
optique n¢gh, = 3.42 - calcul sur 27sr au dessus de Iinterface - étude de 1’influence du rayon de la sphere

6.1.3 Etude d’une sphére de verre SiO,
Etude théorique

L’ étude précédente est reprise dans le cas d’une sphere de verre susceptible elle aussi
de présenter des pics de résonance. Regardons a nouveau I’évolution de la fonction di-
électrique relative €(w) = €'(w) +1€”(w) en fonction de la longueur d’onde A sur la figure
6.6. La encore, les lignes noires sont définie par la relation esphére(w) = — (2 + %xz) pour
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des spheres de rayon 500nm, 1pm et 2um. Ainsi, nous pouvons prévoir des phénomenes
de résonance a des longueurs d’onde proche de 9um et 21.5um. De plus, nous remar-
quons que la courbe noire relative a la sphere de 24m de rayon n’intersecte pas la partie
réelle de la fonction diélectrique. Il est important de préciser que cela ne signifie pas que
cette sphere ne présente aucune résonance dans ce spectre de longueur d’onde. En effet,
I’équation donnée ci-dessus n’est valable que lorsque I’hypothese des petites spheres est
vérifiée (r < 1), ce qui n’est évidemment pas le cas ici. Par exemple, a la longueur d’onde
A = 9um, le parametre de taille de la sphere de 2pm de rayon vaut x = 2”7“ ~ 1.4.
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(a) Fonction diélectrique du verre SiOy - parties (b) Agrandissement de la fonction diélectrique au
réelle et imaginaire voisinage des longueurs d’onde de résonance

FIG. 6.6: Variation en fonction de la longueur d’onde de la fonction diélectrique du verre SiOy -
estimation des fréquences de résonance

Cas de la sphere dans le vide

Ici, nous étudions le cas de I’illumination de spheres de verre SiO, de rayons 500nm,
1pm et 2pum par une onde plane. Les résultats obtenus griace a la théorie de Mie sont
représentés sur les figures 6.7(a) pour la DSCS et 6.7(b) pour la DSCS normalisée par le
volume de la sphere. Comme le prévoit la théorie, nous observons des pics de résonance
a la longueur d’onde A ~ 9um. D’autres pics sont présents a A ~ 21pm, mais sont trop
faibles pour étre clairement observés sur ces représentations linéaires. En outre, comme
dans le cas du SiC, la sphere la plus massive (a = 2um) présente de multiples pics dus a
I’apparition de nouveaux modes de surface, prouvant que 1’hypothese des petites spheres
n’est plus vérifiée. Enfin, si I’on s’intéresse a la DSCS normalisée, nous constatons qu’elle
est maximale dans le cas de la sphere de rayon 1pm.
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FIG. 6.7: Variation en fonction de la longueur d’onde de la “differential scattering cross section” d’une
sphere de SiO5 dans le vide éclairée par une onde plane - calcul sur 47sr - étude de I’influence du rayon de
la sphere

Cas de la sphere au dessus d’une interface

Ici, la sphere de verre SiO, est placée a 200nm de la surface d’un échantillon de
silicium (ng, = 3.42 dans I’infrarouge moyen) et est éclairée par une onde évanescente.
Les différents parametres parametres sont identiques a ceux décrits dans le cas de 1’étude
de la sphere de SiC (cf. sous-section 6.1.2).

Nous commengons par traiter le cas de I’onde incidente polarisée TM. La DSCS,

donnée par la T-matrix, et la DSCS normalisée (normalisation tenant compte du volume de
la sphere et de son degré d’illumination) sont représentées respectivement sur les figures
6.8(a) et 6.8(b). Nous pouvons d’abord constater que la résonance est plus marquée a la
longueur d’onde A\ ~ 21um que lorsque la sphere se trouve dans le vide (sans échantillon
a proximité). Cela est dii au fait que 1’onde éclairant la sphere est moins évanescente pour
les grandes longueurs d’onde. De plus, si I’on observe la DSCS normalisée, nous voyons
qu’elle est 1égerement supérieure pour la sphere de 1m de rayon.
Si I’on passe a présent au cas de I’onde incidente polarisée TE, nous tragons la DSCS et
la DSCS normalisée sur les figures 6.9(a) et 6.9(b). En premier lieu, en ce qui concerne la
sphere de rayon 2um, nous remarquons que le mode de surface dominant a changé et ne
se situe plus a A ~ 9pum mais a A ~ 10um. De plus, nous pouvons a nouveau constater
que la DSCS normalisée domine dans le cas d’une sphere de 1pm de rayon.

A partir de cette étude systématique des résonances existant dans les petites spheres
diélectriques, nous allons voir dans la section suivante de ce chapitre comment tirer avan-
tages des comportements particuliers que présente cette classe d’objets. Dans le but d’op-
timiser le fonctionnement d’un microscope TRSTM, I’association pointe/sphere va étre

étudiée.
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FIG. 6.9: Variation en fonction de la longueur d’onde de la “differential scattering cross section” d’une
sphere de SiOs éclairée par une onde évanescente (polarisation TE) au dessus d’un échantillon d’indice
optique n¢gch = 3.42 - calcul sur 27sr au dessus de Iinterface - étude de 1’influence du rayon de la sphere

6.2 Etude d’un systéme pointe/sphére

La section précédente nous a montré que sous certaines conditions, des spheres de
petites tailles par rapport a la longueur d’onde pouvaient présenter des caractéristiques
intéressantes, notamment des phénomenes de résonance a des longueurs d’onde bien pré-
cises. Nous allons voir dans cette section 1’influence que peuvent avoir de tels objets s’ils
sont introduits dans un montage de microscopie optique en champ proche en tant que
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particule diffusante fixée a I’extrémité d’une pointe AFM. Les figures 6.10(a) et 6.10(b)
nous montrent deux exemples de pointes commerciales avec en (a) le cas d’une sphere
métallique (Al) de 150nm de rayon fixée a une pointe en tungstene, et en (b) le cas d’une
sphere massive métallique (Au) de 2m de rayon.

ilustration example of sQube & colloidal probe
based on PNP-TR-TL

(a) Pointe conique avec sphere en aluminium (b) Pointe sphérique en or

FIG. 6.10: Exemples de pointes commerciales d’extrémités sphériques

Ce type de configurations préexistantes offrent de grands avantages lorsque 1’étude
se fait dans le visible ou dans I'infrarouge proche, notamment avec les spheres en or
qui présentent des pics de résonance utilisables pour ce spectre de longueurs d’onde
[73, 74, 75]. De maniere analogue, nous cherchons ici des structures résonantes dans
I’infrarouge moyen, pour des longueurs d’onde comprises entre 2;sm et 16pm, ce qui cor-
respond typiquement a la sensibilité du capteur infrarouge de notre montage TRSTM (cf.
section 2.4). Nous avons donc choisi d’étudier des pointes dont I’extrémité est remplacée
par une sphere de SiC ou de verre SiO, de 1um de rayon. La taille a été choisie en ac-
cord avec les résultats donnés par la méthode T-matrix (pour plus de détail, se reporter a
la premiere section de ce chapitre) d’apres lesquels la DSCS (normalisée par rapport au
volume et au degré d’illumination de I’objet - cf section 6.1.2) est maximale pour de telles
spheres.

6.2.1 Parametres de calcul

L’ensemble des parametres sont identiques a ceux décrits dans la section 5.1.1 du
chapitre précédent. La seule différence vient du fait que la pointe conique de 20um de
hauteur voit son extrémité tronquée sur une hauteur de 2pym. Une sphere de 1pm de rayon
(10 mailles) est alors fixée au niveau de la section (cf. FIG. 6.11).
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FIG. 6.11: Modélisation de la technologie ASNOM par FDTD

6.2.2 Cas d’une sphere de SiC
Sphere fixée a une pointe en tungsténe

Pour commencer cette étude, nous avons choisi d’étudier le cas d’une sphere en SiC
fixée a une pointe en tungstene. Les résultats, représentant I’estimation de I’intensité du
signal mesuré pour chacune des deux configurations de 1’optique de collection (placée
soit dans I’axe (top), soit sur le coté de la pointe (side) - cf section 5.1.3), sont donnés
sur les figures 6.12(a) et 6.12(b). Si nous comparons ces résultats a ceux obtenus dans le
cas d’une pointe simple en tungstene (i.e. sans sphere - résultats aussi représentés sur les
figures 6.12(a) et 6.12(b)), nous voyons que la présence de la sphere améliore quelque
peu la diffusion dans le cas d’une onde incidente polarisée TM. Cependant, il est difficile
de distinguer un pic de résonance, et il est tout a fait possible que cette faible amélioration
ne soit due qu’a I’augmentation du volume diffusant (il est important de rappeler que
les résultats présentés ici ne sont pas normalisés par rapport au volume de I’objet). Nous
pouvons toutefois noter que I’intensité du signal augmente brusquement a la longueur
d’onde A = 11um, ce qui correspond au pic de résonance principal de la sphere de SiC
seule au dessus de I’interface (cf. FIG. 4.19(a)).

[’augmentation du signal est bien plus visible dans le cas d’une onde incidente polarisé
TE. En effet, nous retrouvons les deux pics de résonances que nous avons déja observé
dans le cas d’une sphere seule au dessus d’un échantillon de silicium (cf. FIG. 6.5(b) de la
section 6.1.2). Si I’on s’attarde sur le second pic, a la longueur d’onde A = 13.2um, nous
pouvons observer un signal 170 fois supérieur a ce que 1’on obtient avec la pointe simple.
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FIG. 6.12: Estimation du signal mesuré diffusé par une pointe en tungsténe dont I’extrémité est
remplacée par une sphere en SiC - illumination par une onde évanescente (6; = 45°) - étude de ’influence
de la longueur d’onde et comparaison aux résultats obtenus dans le cas d’une pointe seule

Sphere fixée a une pointe en SiC

La pointe en tungstene est maintenant remplacée par une pointe en SiC. Nous espé-
rons ici ’apparition d’un phénomene de résonance entre la sphere et la pointe de méme
matériau.
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=-Pointe seule (top) 1000t| &~ Pointe seule (top)
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FIG. 6.13: Estimation du signal mesuré diffusé par une pointe en SiC dont I’extrémité est remplacée par
une sphere en SiC - illumination par une onde évanescente (6; = 45°) - étude de I’influence de la longueur
d’onde et comparaison aux résultats obtenus dans le cas d’une pointe seule
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Dans le cas d’onde incidente polarisé TM (cf. FIG. 6.13(a)), nous voyons une faible
augmentation, notamment au niveau du pic (a A = 12.2um) déja observé pour la pointe
en SiC seule. En revanche, si I’onde incidente est polarisée TE (cf. F1G. 6.13(b)), I’inten-
sité du second pic (A = 13.2um) baisse fortement si I’on compare les figures 6.13(b) et
6.12(b), et cette diminution est d’autant plus importante lorsque 1’optique de collection
est située sur le coté de la pointe. Ainsi, nous pouvons en déduire que le phénomene de
résonance que nous attendions entre la pointe et la sphere, tous deux en SiC, n’apparait
pas, et cette nouvelle configuration tend a réduire le signal diffusé par la pointe.

Ainsi, lors de I'utilisation d’une sphere en SiC, la pointe en tungstene est préférable a
celle en SiC, ce qui constitue une bonne nouvelle. En effet, le tungstene est un matériau
tres courant dans la fabrication des pointes AFM, ce qui n’est pas le cas du carbure de
silicium.

6.2.3 Cas d’une sphere de verre SiO-

Sphere fixée a une pointe en tungsténe

Nous reprenons 1I’étude précédente pour une structure pointe en tungstene/sphere en
verre, ce type de spheres présentant lui aussi un pic de résonance dans le spectre de lon-
gueurs d’onde nous intéressant (infrarouge moyen).
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(a) Onde incidente polarisée TM (b) Onde incidente polarisée TE

FIG. 6.14: Estimation du signal mesuré diffusé par une pointe en tungstene dont I’extrémité est
remplacée par une sphere en verre SiOs - illumination par une onde évanescente (6; = 45°) - étude de
I’influence de la longueur d’onde et comparaison aux résultats obtenus dans le cas d’une pointe seule

Comme dans le cas de la pointe en verre seule, les calculs ont été fait pour des lon-
gueurs d’onde comprises entre 7pm et 12um, dans le but de centrer notre spectre de lon-
gueur d’onde sur le pic de résonance que nous attendons. Nous pouvons observer, sur les
figures 6.14(a) et 6.14(b), la présence de ce pic a la longueur d’onde A\ = 9um, et ce pour
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chacune des deux polarisations, comme le laissait supposer I’étude de la sphere de verre
seule au dessus de la surface de I’échantillon (cf. FIG. 6.8 et FIG. 6.9 de la section 6.1.3).
L’intensité de ces pics reste cependant assez faible comparativement a ce qui a été calculé
dans les paragraphes précédents. Cela est sirement di a la faible valeur de la longueur
d’onde A, ce qui induit que la hauteur caractéristique 2, de 1’onde évanescente est faible
elle aussi. Le volume de la pointe éclairé par I’onde de surface s’en trouve donc réduit.
Nous pouvons aussi remarquer que le signal est maximal lorsqu’il est collecté dans 1’axe
de la pointe, quelque soit la polarisation de 1’onde incidente. Si 1’on s’interroge mainte-
nant sur I’utilité d’une sphere en verre dans le cas d’une pointe en tungsténe, nous voyons
que cette structure améliore 1’intensité du signal diffusé pour des longueurs d’onde infé-
rieures a 10m, mais qu’elle ne présente plus d’intérét lorsque A augmente. Il est toutefois
important de préciser que la sphere de verre SiO, présente un second pic de résonance a
la longueur d’onde A = 22um, mais nous avons choisi de ne pas 1’étudier car il se trouve
a I’extérieur du spectre qui nous intéresse (c’est a dire le spectre auquel est sensible notre
capteur infrarouge). Ainsi, du fait de la faiblesse du signal comparé a celui obtenu dans
le cas d’une sphere en SiC, notamment lorsque 1’optique de collection est positionné sur
le coté de la pointe, nous pouvons en conclure que ce type de structure diffusante est a

moins efficace dans notre montage TRSTM.

Sphere fixée a une pointe en verre SiO-

Pour les derniers calculs, nous remplagons la pointe en tungsténe par une pointe en
verre, le but étant de rechercher un phénomene de résonance entre la pointe et la sphere de
méme matériau. Nous obtenons les résultats présentés sur les figures 6.15(a) et 6.15(b).
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(a) Onde incidente polarisée TM (b) Onde incidente polarisée TE

FIG. 6.15: Estimation du signal mesuré diffusé par une pointe en verre SiOs dont I’extrémité est
remplacée par une sphere en verre SiOs - illumination par une onde évanescente (6; = 45°) - étude de
I’influence de la longueur d’onde et comparaison aux résultats obtenus dans le cas d’une pointe seule
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Nous observons que I’intensité des pics de résonance varie trés peu pour cette nou-
velle configuration. Ainsi, dans le cas d’une sphere en verre, le choix du matériau de la
pointe (tungsteéne ou verre) n’est pas un critere primordial. Cependant, il est tout de méme
important de préciser que le fait d’ajouter une sphere de verre a I’extrémité d’une pointe
de méme matériau augmente grandement le signal si on le compare a celui diffusé par une
simple pointe en verre.

Conclusion

Dans le chapitre 5, la modélisation du comportement optique d’une pointe de mi-
croscope TRSTM s’était focalisée sur 1’étude de pointes simples de par leurs formes
(coniques ou paraboliques) et leur matériau (matériau homogene dans I’ensemble de la
pointe).

Dans le chapitre que nous venons de voir (i.e. le chapitre 6), nous nous sommes inté-
ressés aux avantages (et inconvénients) qu’apporte 1’utilisation de pointes dont I’extrémité
est remplacée par une sphere (en SiC ou en verre SiO-). Ce travail s’est déroulée en deux
étapes, dont la premiere s’est concentrée sur 1’étude théorique de la diffusion de spheres
placées d’abord dans le vide, puis a proximité d’une interface. Pour illustrer nos propos,
divers résultats, donnés par la théorie de Mie et la méthode T-matrix, ont été interprétés.
Cela nous a permis de mettre en avant I’importance que présentent les modes de surface
pour cette famille d’objets que sont les micro-spheres, notamment en ce qui concerne la
forte augmentation de I’intensité du signal diffusé a certaines longueurs d’onde. Dans la
seconde étape de ce travail, nous nous sommes attelés a modéliser le comportement op-
tique de structures pointe/sphere, chacune des deux parties de I’objet (pointe et sphere)
pouvant étre constituée d’un matériau différent. Grace a ces travaux, et compte-tenu de
la configuration de notre montage TRSTM, nous avons conclu que, parmi les systemes
modélisés, celui présentant le plus d’avantages a nos yeux est la pointe en tungsténe cou-
plée a une sphere en SiC. En ce qui concerne la pointe, ce type de sonde est largement
répandu dans le commerce. En revanche, il nous faut rechercher un organisme capable de
fabriquer des spheres de SiC de 1pm de rayon.

Enfin, nous profitons de cette conclusion de chapitre pour débattre d’un critere tres im-
portant dont nous n’avons parlé que de facon sommaire. Il s’agit de la résolution spatiale
d’une image TRSTM, et plus généralement d’une image ASNOM. Celle-ci est directe-
ment reliée au volume et a la forme de I’extrémité de la pointe éclairée par les ondes éva-
nescentes. Ainsi, I’augmentation du volume présent en zone de champ proche (et donc du
volume diffusant), bien qu’elle soit favorable a I’amélioration du signal mesuré, est aussi
a ’origine d’une baisse de la résolution. Cependant, cette dégradation devrait en théorie
s’amoindrir au fur et 2 mesure que la profondeur de pénétration des ondes de surface aug-
mente. En effet, dans un tel cas, la proportion de la pointe se trouvant en zone de champ
proche s’accroit, et I’augmentation du volume par 1’ajout d’une sphere de taille raison-
nable par rapport a la longueur d’onde devrait avoir de moins en moins d’influence sur
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la résolution de I’'image. De plus, I’augmentation de I’intensité du signal par I’utilisation
d’une sphere facilite I’extraction de ce signal du bruit ambiant, et permet d’obtenir des
images TRSTM et ASNOM moins bruitées, ce qui présente un avantage supplémentaire
de ce type de sonde.
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Au cours de cette these, nous avons pu approcher du domaine tres riche et tres vaste
que constituent les nanotechnologies via 1’étude des ondes de surface, et notamment des
ondes issues du champ proche thermique. En effet, le contexte scientifique relatif a ce
domaine de recherche est marqué depuis peu par d’importantes découvertes telles que
I’observation de phénomenes de cohérences spatiales ou fréquentielles du rayonnement
thermique évanescent, ou de la forte augmentation de la densité d’énergie électroma-
gnétique au voisinage immédiat d’une interface optique [1, 2, 3, 4, 5, 6]. C’est dans ce
contexte qu’a été introduit, en 2006 par I’équipe de Y. de Wilde [7], un microscope AS-
NOM de nouvelle génération, a savoir le microscope TRSTM (Thermal Radiation Scan-
ning Tunnelling Microscopy), destiné a mesurer directement le champ proche thermique
par le biais d’une sonde diffusante. Cette technologie innovante permet d’établir des car-
tographies thermiques de résolution proche de la dizaine de nanometres, bien au dela des
performances des capteurs infrarouges classiques.

Dans la premiere partie de ce manuscrit, nous nous sommes d’abord attachés (dans

le chapitre 1) a la description de concepts constituant le fil directeur de I’ensemble de
nos travaux, tels que le champ proche optique ou les ondes électromagnétiques évanes-
centes. La mise en lumiere de ces notions fondamentales nous a permis de réaliser 1’étude
théorique portant sur 1’estimation de la densité d’énergie électromagnétique a proximité
d’une interface entre deux milieux. Le but d’une telle information était de déterminer les
échantillons pouvant présenter des caractéristiques intéressantes dans 1’infrarouge moyen.
En cela, le carbure de silicium (SiC) et le verre SiO5 se sont révélés étre des matériaux
prometteurs.
Ensuite, dans le chapitre 2, nous avons décrit le développement de notre propre montage
TRSTM. Lors de ces travaux expérimentaux, différents outils numériques ont pu étre dé-
veloppés (sous Labview et matlab) afin de pouvoir détecter (par détection synchrone) et
extraire (par la méthode des moyennes) les signaux utiles émis par la sonde. Bien que le
bon fonctionnement de ces outils ait été confirmé par des tests faits sur différents types
de signaux bruités réels ou virtuels, 1’application a la détection d’ondes diffusées par la
pointe n’a pas encore pu €tre réalisée. Cela est dii a certaines difficultés non encore réso-
lues, notamment celle due a la réflexion du champ infrarouge lointain (émis par I’échan-
tillon, notamment lorsque celui-ci est chauffé) sur le levier. Nous travaillons actuellement
a la mise au point d’une méthode de fabrication de sonde en fil de tungsténe ( cf. annexe
C). Du fait de la hauteur importante de ce type de pointe, cela devrait permettre de sortir
le levier du champ de vision du capteur infrarouge, et donc de minimiser son influence sur
la mesure. Finalement, des travaux ont commencé dans le cadre du développement d’une
méthode de cartographie thermique par microscopie SThM (Scanning Thermal Micro-
scopy). Cette méthode consiste a remplacer la sonde AFM par une nano-thermistance (ou
thermocouple). Le but de cette nouvelle approche est de pouvoir comparer ces résultats
avec ceux obtenus par TRSTM, en vue d’une confrontation des deux techniques, ainsi
que d’une validation de la méthode TRSTM.
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En parallele a ces travaux expérimentaux, une grande partie de notre travail s’est por-
tée sur I’étude numérique du comportement optique d’une sonde sans ouverture. L’in-
térét est 1ié au fait que le champ diffusé par une sonde TRSTM dépend directement de
la forme et du matériau de cette derniere. Ainsi, il est extrémement complexe, voir im-
possible, d’interpréter une image TRSTM sans prendre en compte 1’influence des deux
parametres sus-cités. La modélisation numérique que nous avons développée lors de nos
travaux constitue donc une solution efficace a ce probleme.

Ainsi, la seconde partie a présenté le développement des différents modeles numé-

riques nécessaires au bon déroulement des nos simulations. La méthode utilisée consiste,
dans un premier temps, a déterminer, dans le domaine temporel, les champs proches élec-
trique et magnétique diffusés par 1’objet que I’on désire étudier, lequel se trouve a proxi-
mité d’une interface entre deux milieux. Pour cela, le modele FDTD 3D implémenté au
laboratoire a été enrichi de modeles additionnels tels que la CPML (Convolutional Per-
fectly Matched Layer - condition aux limites absorbante permettant de décrire des milieux
infinis), AFP-TFSF (Analytical Field Propagation Total Field/Scattered Field - condition
aux limites permettant d’introduire une onde plane infinie dans un domaine de calcul
composé de deux milieux semi-infinis distincts séparés par une interface), I’ADE (Auxi-
liary Differential Equation - modele utilisé pour introduire des milieux dispersifs) et la
CPT (Contour Path technique - méthode destinée a optimiser la description des surfaces
courbes). La seconde étape consiste a calculer le champ électrique lointain diffusé par la
particule, dans le domaine fréquentiel, a partir des champs proches électrique et magné-
tique obtenus via la FDTD. La transformation champ proche/champ lointain (NFTFF -
Near Field To Far Field transformation) utilisée dans nos travaux se base sur I’utilisation
des tenseurs de Green, lesquels permettent de prendre en compte la présence d’une inter-
face optique a proximité de la particule.
Ces différents modeles ont subi de nombreux tests de validation dans le chapitre 4, tels
que le cas du dip6le dont les résultats se sont révélés étre en accord avec le formalisme de
Sommerfeld. Ensuite, des cas plus complexes ont été étudiés, tels que celui de la sphere
éclairée par une onde évanescente obtenue par réflexion totale d’'une onde plane. Les ré-
sultats ont alors été comparés avec succes a ceux donnés par la méthode T-matrix.

Enfin, la troisiéme partie est focalisée sur I’application de ces méthodes a la modé-
lisation de pointes TRSTM éclairées par une onde évanescente. Un grand nombre de
parametres ont été étudiés, tels que le matériau ou la géométrie de la pointe, sa distance
par rapport a 1’échantillon, ou encore la profondeur de pénétration ou la polarisation de
I’onde. Dans le but d’optimiser le fonctionnement de la microscopie TRSTM, nous nous
sommes interrogés, lors de chaque simulation, sur la position optimale de 1’optique de
collection destinée a recueillir le signal diffusé par la pointe. Il s’est avéré que dans la ma-
jorité des cas, la diffusion d’une onde évanescente polarisée TE aurait tendance a se faire
dans des directions proches de la surface de 1’échantillon, ce qui donnerait crédit a notre
propre montage TRSTM dont 1’optique de collection est située sur le coté de la pointe.
Des résultats inverses ont été observés lors d’une illumination de la sonde par une onde
évanescente polarisée TM, auquel cas le signal s’est avéré étre diffusé essentiellement
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dans des directions proches de I’axe de la pointe, ce qui pourrait nous amener a conseiller
de positionner 1’optique de collection autour de cet axe. Cependant, cette dernicre inter-
prétation est a prendre avec précaution, car notre modélisation ne nous permet pas encore
de prendre en compte la présence d’un levier soutenant la pointe, lequel pourrait perturber
le signal diffusé vers le haut dans des proportions qui nous sont encore inconnues.

Nos travaux se sont ensuite dirigés vers 1I’étude des petites spheres dans le but de détermi-
ner sous quelles conditions 1’utilisation de sondes de types pointe/sphere peut optimiser
le signal mesuré par un montage TRSTM. A la suite de ces simulations, il s’est avéré
que I’association d’une pointe de tungstene et d’une sphere de SiC présente des carac-
téristiques tres intéressantes. En effet, la modélisation d’une telle pointe nous a révélé
I’existence d’un phénomene de résonance dans le spectre de longueur d’onde qui nous
intéresse (de 2 a 16pm) dans le cas d’une onde polarisée TE. De plus, I’influence du
pic d’intensité du signal diffusé s’est avérée bien plus importante sur le c6té de la pointe
qu’aux alentours de son axe, ce qui justifie, une fois de plus, nos propres choix en ce qui
concerne le positionnement de I’optique de collection.

Actuellement, différentes améliorations concernant nos travaux numériques sont en
cours, notamment en ce qui concerne la modélisation de 1’échantillon. En effet, nous dé-
sirons implémenter des échantillons en matériau dispersif dans le but de pouvoir créer
numériquement des plasmon-polaritons ou des phonon-polaritons de surface, et ainsi voir
I’action de ces derniers sur la diffusion par un objet (et en particulier une pointe). La dif-
ficulté majeure que nous observons actuellement est I’adaptation du modele AFP-TESF a
ce type de matériau.

La seconde possibilité d’illumination que nous envisageons d’étudier n’en est actuelle-
ment qu’a ses prémisses. Elle touche a la création d’un champ proche thermique cohérent
ou non. L'utilit¢ d’une telle opération apparait clairement car cela nous permettrait de
décrire directement un microscope TRSTM sans étre obligé de passer par 1’étape de la
modélisation d’un microscope ASNOM.

Sil’on en revient a I’échantillon, sa surface devrait elle aussi subir diverses modifications.
D’abord, nous envisageons d’étudier des surfaces dites rugueuses dans le but de se rap-
procher de situations plus réalistes que celle d’une interface parfaitement plane. Ensuite,
nous désirons implémenter des surfaces nanostructurées telles que des microcircuits, afin
d’observer, par exemple, I’'influence de I’effet Joule a ces petites échelles.

D’autres voies possibles concernent la description de 1’objet diffusant lui méme. En effet,
comme nous 1’avons vu dans ce manuscrit, notre modele FDTD/NFTFF permet de modé-
liser des objets de matériau et de forme quelconques, des lors qu’ils se trouvent intégra-
lement a I’intérieur de la surface de transformation champ proche/champ lointain. Ainsi,
nous désirons d’abord poursuivre nos travaux portant sur 1’étude de pointes de forme
complexe (couplage pointe/sphere) ou de matériau inhomogene (pointe diélectrique re-
couverte d’une couche métallique). Le but est alors de déterminer les criteres nécessaires
a I’optimisation du fonctionnement d’un microscope optique en champ proche.

Enfin, d’autres applications externes au theme central de ce manuscrit peuvent mettre a
profit la puissance de notre modele numérique. A titre d’exemple, si ’on s’intéresse aux
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grandes longueurs d’onde, nous pouvons citer la modélisation de la détection d’objets
enfuis dans le sol par un systeme de radar (domaine cher a la géologie et a I’archéologie).
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Annexe A

Bases de I’électromagnétisme
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A.2.1 Propagation d’une onde plane dans un milieu infini
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Nomenclature
e Reperes :
(x,y,z) :coordonnées cartésiennes

e Scalaires :

c : vitesse de la lumiere dans le vide

i : unité imaginaire

k : nombre d’onde

ko : nombre d’onde dans le vide

K :norme du vecteur K

n.,, :indice optique du milieu m

w : composante normale a I’interface du vecteur d’onde k
e Vecteurs :

B : champ magnétique
D :déplacement électrique
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NOMENCLATURE

E

H

J

k = (K, w)
ko

k/

k//

K = (u,v)
M

P

r

R

z,9, 2

: champ électrique

: excitation magnétique

: densité de courant électrique

: vecteur d’onde

: vecteur d’onde dans le vide

: partie réelle du vecteur d’onde k

: partie imaginaire du vecteur d’onde k
: composante tangente a I’interface du vecteur d’onde k
: polarisation magnétique

: polarisation électrique

: vecteur position

: composante tangente a I’interface de r
: vecteurs unitaires

e Lettres grecques :

€ : permittivité diélectrique
€0 :permittivité diélectrique du vide
€ : permittivité (fonction) diélectrique relative
A :longueur d’onde
i :perméabilité magnétique
o - perméabilité magnétique du vide
v :fréquence
w  :pulsation
p : densité de charge électrique
o :conductivité électrique
6. :angle d’incidence critique
0; :angle d’incidence
0;  :angle de réfraction
e Indices :
1 : relatif au champ incident
op relatif a ’onde plane
r : relatif au champ réfléchi
t : relatif au champ transmis

e Opérateurs :

X QDb <

: dérivée partielle

: laplacien vectoriel
: opérateur nabla

: produit vectoriel

: produit scalaire
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A.1. EQUATIONS DE MAXWELL ET EQUATION D’ONDE

Introduction

Dans cette annexe, nous rappelons les bases de 1’électromagnétisme en nous appuyant
essentiellement sur le développement des équations de Maxwell. Cette étude nous permet
d’approcher de notions fondamentales telles que la propagation des ondes planes ou la
réflexion totale.

A.1 Equations de Maxwell et équation d’onde

A.1.1 Les équations de Maxwell

Les équations de Maxwell sont au nombre de quatre, et représentent le fondement
méme de 1’électromagnétisme. Leur forme générale, en unités du systeme international
(USI), nous est donnée ci-dessous [76] :

oD
== +V xH-J  (loi d Ampere) (A.1)
0B
o= —V xE  (loi de Faraday) (A.2)
V-D=p (loi de Gauss pour le champ électrique) (A.3)

V-B =0 (loi de Gauss pour le champ magnétique) (A4)

avec : D le déplacement électrique,
B le champ magnétique,
E le champ électrique,
H T’excitation magnétique,
p la densité de charge électrique,
J = 0E + Jsource la densité de courant €lectrique (A/m?),
o la conductivité électrique (S/m)

A cela s’ajoute les deux équations de consistances propres aux matériaux linéaires et
isotropes :

D = ¢E (A.5)
B = uH (A.6)

Ici, deux grandeurs sont introduites :

e la permittivité di€lectrique . Elle peut €tre reliée a la constante (ou fonction) di-
électrique relative € par la relation € = gge, ol g9 = 8,85 x 1072Fm~! est la
permittivité diélectrique du vide.

e la perméabilité magnétique . La perméabilité magnétique du vide est donnée par
fo = 4m x 107" Hm ™.
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Il est aussi utile d’introduire les notions de polarisation électrique P (moment dipo-
laire électrique par unité de volume) et de polarisation magnétique M (moment dipolaire
magnétique par unité de volume) par les équations suivantes :

D = gE+P (A.7)
Une autre notion tres importante en électromagnétisme est celle de la continuité.

Ainsi, lors du passage d’un milieu a I’autre, et en 1’absence de charge et de courant,
voici les différentes grandeurs qui conservent leur continuité :

la composante tangente a I’interface de E est continue,
la composante tangente a I’interface de H est continue,
— la composante normale a I’interface de D est continue,
— la composante normale a I’interface de B est continue.

A.1.2 Etablissement de I’équation d’onde

Nous supposons que le milieu est sans charge, et non magnétique. Cela implique p =
0,J = 0 et u = po. Etablissons, dans ce cas de figure, I’équation d’onde du champ
électrique. Si nous combinons les équations A.1, A.2, A.5 et A.6, nous obtenons :

Vx(VxXE) = —%VXB

_Z H
5 (1oV x H)
9°D
Ho 92
0’E

O s A.
Hof 03 (A9)

Sachant que V x (VX E) = V(V-E)—AEet V-E = 0, nous obtenons alors 1’équation
d’onde :

O’E
AE = — A.10
Mo o012 ( )
Le méme raisonnement est a suivre pour le champ magnétique, ce qui donne :
0’H
AH = — A1l
Hog a2 ( )

Ces relations seront utilisées dans le cas de 1’étude de 1’onde plane, dans la section
suivante.
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A.2 Application a I’onde plane

A.2.1 Propagation d’une onde plane dans un milieu infini

Les ondes planes électromagnétiques sont des solutions particulieres des équations de
Maxwell, souvent utilisées pour leur simplicité. Dans ce cas bien particulier, les champs
électrique et magnétique se présentent alors sous la forme suivante :

Eop = Eg® ™) et H,, = Hoe!®* (A.12)

ou E et H sont des vecteurs constants. w et k représentent alors respectivement la pulsa-
tion de I’onde et son vecteur d’onde. Ce dernier peut d’ailleurs se présenter sous sa forme
complexe, a savoir :

k=K +ik” (A.13)

L’introduction de A.13 dans A.12 nous donne alors :

Eop _ Eoeik//.rei(k/,rfwt) ’ Hop _ Hoeik//'rei(kl'rf""t) (A14)

Eoe X' et Hye X" représentent 1’amplitude des champs électrique et magnétique, et
¢ = k'r — wt représente leur phase. Attardons-nous maintenant sur 1’étude de 1’influence
du vecteur d’onde k sur le comportement de I’onde plane. Si nous nous reportons a I’ou-
vrage de C.F. Bohren et D.R. Huffman [71], nous pouvons dire, en étudiant les solutions
de I’équation K - r = cste (ou K est un vecteur réel quelconque), que la composante k'’
est normale a ce que I’on appelle les surfaces de phase constante, alors que k” est normale
aux surfaces d’amplitude constante.

Introduisons maintenant A.12 dans les équations de Maxwell. Nous obtenons alors les
relations suivantes :

k-E = 0 (A.15)
k-H = 0 (A.16)
kxE = wuH (A.17)
kxH = —weE (A.18)

De A.15 et A.16, nous déduisons aisément que E et H sont perpendiculaires a k.
De plus, d’apres A.17 (ou A.18), nous pouvons voir que E et H sont perpendiculaires
entre eux. Par ailleurs, il est possible de redéfinir I’équation d’onde, spécifique a notre cas
particulier, en se basant sur A.17 et A.18 :

kxE=wuH = kx(kxE) = wukxH (A.19)
= kx(kxE) = —w’euE (A.20)
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Utilisons maintenant ’identité vectorielle k x (k x E) = k(k - E) — E(k - k) avec
k - E = 0. Nous arrivons alors a 1’équation d’onde, aussi appelée relation de dispersion :

k-k = wpu

w?

= 3 (A.21)

ou c est la vitesse de 1’onde dans le milieu ambiant.

A.2.2 Interaction avec une interface plane
Ondes évanescentes et ondes propagatives au niveau d’une interface

On se place ici au niveau d’une interface entre deux milieux (FIG. A.1), de fonctions
diélectriques relatives €; et e, distinctes.

A
z

milieu Il — € () ®
milieu| — € (o)

F1G. A.1: Interface entre deux milieux d’indices optiques différents

Nous nous concentrons principalement sur le milieu 2, lequel est considéré comme
étant le vide, ce qui implique €, = 1. Le vecteur d’onde peut alors se décomposer sous la
forme suivante :

k = (ky, ky, k2) = (u,v,w) = (K, w) (A.22)

ou : K = (k;, ky) = (u,v) est la composante tangente a I’interface du vecteur d’onde,
w = k, est la composante normale a I’interface du vecteur d’onde.

En reprenant 1I’équation A.21, la relation de dispersion devient :

u)2
= K == —w? (A.23)
Il 2

L’ onde plane s’écrit alors :
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E(R, z,t) = B, - &R iwzo-ivt (A.24)

ol R = (z,y) est la composante du vecteur position parallele a I’interface. Deux cas
peuvent étre distingués :

e pour des w réels, nous avons 0 < K ﬁ < k2. Nous sommes alors en présence d’ondes
propagatives.

e pour des w imaginaires (w = i|w|), nous avons K ﬁ > k2. 1l s’agit alors d’ondes
évanescentes, se propageant parallelement a 1’'interface, et dont 1’expression du
champ électrique est :

E(R, z,t) = E - e ®R)glvlz—ivt (A.25)

Cette expression nous permet d’expliquer la décroissance exponentielle de I’intensité
d’une onde évanescente (évolution en e~1*1* lorsque 1’on s’éloigne de I’interface). Cette
distinction entre ondes propagatives et ondes évanescentes peut €tre représentée sur le
graphe reliant la pulsation a K (FIG. A.2). Ici, la ligne de lumiére (d’équation k& = <)
sépare la zone régie par les ondes propagatives (au dessus de la ligne de lumiere - i ﬁ <z

de celle régie par les ondes évanescentes (en dessous de la ligne de lumiere - K ﬁ > e,

3.5 w réel
ondes propagatives

15 w imaginaire
ondes évanescentes

ligne de lumidre (k=w/c)

0 151 1 10 15
- 5
K, (m") x 10

FIG. A.2: Ligne de lumigre

Réflexion totale

Une des applications de 1’étude de 1’onde plane, et de son interaction avec une in-
terface, est la création d’ondes évanescentes par réflexion totale. Nous avons déja décrit
les principes de ce phénomene dans le chapitre 1 portant sur la champ proche optique,
sans pour autant rentrer dans les détails. Nous allons ici nous baser sur une interprétation
électromagnétique dans le but d’en expliquer I’ origine. Observons pour cela une interface
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entre deux milieux d’indices optiques différents (A.3), tels que n; < n;, n,; étant I’indice
optique du milieu incident, et n; celui du milieu ou I’onde est transmise.

nt<'ni

i

FIG. A.3: Ondes incidente, réfléchie et transmise au niveau d’une interface

On suppose maintenant que 1’onde incidente est de type onde plane, ce qui nous per-
met d’obtenir I’expression des champs électriques, respectivement pour les ondes inci-
dentes, réfléchies et transmises :

Ei — EOiei(wt—ki~r)

E, = Eekr=or) (A.26)
Et — Eotei(wt_kt.r_(bt)

ou le vecteur d’onde k; peut &tre décrit par ses deux composantes k;, = k;sin6; et
k.. = k; cos 0;. Rappelons la loi de Snell-Descartes, laquelle nous dit :

ny sin 6, = n; sin 6, (A.27)

Ainsi, si I’on se place dans le cas ou 0, > 6., 6. étant 1’angle critique défini par
0. = arcsin(2t), I’équation A.27 devient alors :

sind, > “sing, (A.28)

Ny
= sinf, > 1 (A.29)
= cos’f, < 0, car cos’f, =1 —sin?é, (A.30)

2
cos 0, est donc complexe, et se présente sous la forme : cos; = £1i4/ % -sin? 6; — 1.

t
Cela nous permet de définir a nouveau les différentes composantes du vecteur d’onde de
I’onde transmise, a savoir :

ke = kil sing, (A.31)
ny
2
ki, = +ik, sin? g, — 1 (A.32)

el
EINIR
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D’apres I’équation A.26, si I’on se considere dans le cas des z croissants, seule la

2
solution k;, = —ik;4/ % sin? §; — 1 peut exister. Ainsi, nous obtenons :
t
[nz
T B —kiy| 4 sin® 0;—1z
Et _ E[)t . 61(¢;.Jt kt o sin 6;x (Z)t)e n? (A33)

On observe donc la décroissance exponentielle du champ électrique lorsqu’on s’éloigne
de I’interface, ce qui est propre aux ondes évanescentes.

Conclusion

L’étude des équations de Maxwell nous a permis d’établir les bases relatives a la
notion d’onde planes. Cela nous a amené a mettre en équation le principe de réflexion
totale. Cette notion, trés importante, revient régulierement au cours de nos travaux de
simulations numériques.
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Annexe B

Fonctions di¢lectriques : base de
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€ : partie réelle de €

" : partie imaginaire de €

€x  : constante diélectrique pour les faibles longueurs d’onde

€t - constante diélectrique pour les faibles fréquences

Iy : inverse du temps de relaxation plasma

I : inverse du temps de relaxation relatif au ™ pole de Lorentz
w : pulsation

Wy : pulsation plasma

wr,; :pulsation optique longitudinale du [*™ pdle de Lorentz

wr,; :pulsation optique transverse du [*™ pdle de Lorentz

e Opérateurs :

Im : partie imaginaire
Re : partie réelle

Introduction

Les modeles des fonctions diélectriques dépendent fortement du matériau étudié. Ainsi,
la premiere section de cette annexe se concentre sur le développement des modeles de
Drude et de Lorentz. Nous étudions ensuite deux types de matériaux, a savoir, d’une part,
les diélectriques pouvant présenter certaines propriétés intéressantes dans I’infrarouge
(SiC, Si0,,...), et d’autre part, certains métaux rentrant régulierement dans la composi-
tion des pointes AFM (tungstene). Pour chaque cas, I’implémentation du modele dans le
code FDTD (modele ADE-FDTD) est validé par 1’étude de la réflexion d’une onde plane
au niveau d’une interface air/matériau (pour plus de précision sur la méthode ADE, se
reporter au chapitre 3).

B.1 Les modeles

B.1.1 Quelques rappels sur la fonction diélectrique

L’ensemble des données expérimentales sur lesquelles nous nous appuyons sont ti-
rées des ouvrages ‘“Handbook of Optical Constants of Solid”, tomes LII et III, de E.D.
Palik [77, 78, 79]. Ces derniers nous fournissent 1’indice de réfraction n et le coefficient
d’extinction k de différents matériaux en fonction de la longueur d’onde (et donc de la
pulsation), ce qui nous permet d’obtenir la fonction diélectrique relative (complexe) :

e(w) = (n(w) —ik(w))? (B.1)

Les parties réelle ¢ et imaginaire ¢” de ces fonctions diélectriques sont alors données par :

{ Re(g=¢ =n & (B.2)
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A titre d’illustration, nous donnons ci-dessous les expressions permettant d’obtenir n et k
a partir de €’ et €” :

Ve 242 +¢
2 (B.3)
[Tzt —¢
2

Finalement, nous donnons I’expression de la réflectivité en incidence normale :

R= (%) B.4)

B.1.2 Le modeéle de Drude

Le modele de Drude a un pdle s’utilise généralement pour décrire la fonction diélec-
trique des métaux. Il est défini par 1’équation suivante :

2
Wy

(B.5)

€Ww) = € = w? —iwly

avec : wy la pulsation du pole (souvent appelée pulsation plasma),
€ la valeur de € pour les faibles longueurs d’ondes (w — o),
I'y I'inverse du temps de relaxation, décrivant donc I’amortissement de 1’onde dans
le milieu.

B.1.3 Le modéle de Lorentz

Le modele de Lorentz a un pole s’utilise généralement pour décrire la fonction diélec-
trique des matériaux diélectriques. Il est défini par I’équation suivante :

2

(B.6)

(W) = € — —3

2 .
w? —wr; + iwly

avec : wr la pulsation des phonons optiques transverse pour les grands vecteurs d’onde,
€s la valeur de € pour les faibles longueurs d’ondes (w — o0),
A€ = €y — €co OU €4y Teprésente la valeur de la fonction diélectrique en régime
statique (w — 0),
I'; inverse du temps de relaxation, décrivant donc I’amortissement de I’onde dans
le milieu.

2

Wwr, .1 N
—=] ,0uwp Ie-

wr
présente la pulsation des phonons optiques longitudinaux pour les faibles vecteurs d’onde.

€sar peUt Etre décrit par la relation de Lyddane-Sachs-Teller & =
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B.1.4 Les modeles composites

Parmi les matériaux que nous avons €tudiés, un certain nombre nécessite des mo-
deles de Lorentz multipdles, ou encore des modeles Drude-Lorentz. L’équation donnée
ci-dessous représente le cas d’un matériau a 1 pdle de Drude et p poles de Lorentz :

2 p A 2

wy R
(W) =€ — ———— — = B.7
(W) w? —iwly ;wQ—w%l—l—lel (B.7)

B.2 Les différents cas étudiés

Pour chacun des matériaux suivants (sauf pour le verre SiO,), I’estimation des pa-
rametres des modeles de Lorentz et/ou de Drude est faite par ajustement des données
expérimentales fournies par les ouvrages [77, 78, 79], grace au logiciel libre Focus'.

B.2.1 Le carbure de silicium (SiC)

Le SiC peut étre décrit par le modele de Lorentz a un seul pdle. Les parametres sont
donnés par le tableau suivant :

‘ €oo ‘ A¢g ‘wT,l(l()lde-s_l) ‘ (10 ad - s71)

Lorentz | 6.69 | 3.3 | 149.50 | 90.36
20 ‘ ‘ ; 600
—n (modéle) —¢' (modéle)
-=-k (modeéle) -=-¢" (modéle)
157 0 n (expérimental)| ® 400¢ 0 ¢' (expérimental) |
2 ¢ K (expérimental) _5 < ¢" (expérimental)
2 8 200/
o 10 o
(U] T
2 c
° o —
£ 5 Qo
c
5 K}
-2007
0l ‘ ‘ ‘
1 1.5 2 25
longueur d'onde & (m) <10 longueur d'onde & (m) <10
FI1G. B.1: Indice optique du SiC : représentation FIG. B.2: Fonction diélectrique du SiC :
des parties réelle (n) et imaginaire (k) représentation des parties réelle et imaginaire

Les figures B.1 et B.2 montrent respectivement la variation de 1’indice optique (parties
réelle n et imaginaire k) et de la fonction diélectrique € en fonction de la longueur d’onde

'ttp://www.cemhti.cnrs—-orleans.fr/pot/software/focus.html
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A. A titre d’illustration, la figure B.3 nous montre I’allure de la relation de dispersion
dans le cas d’un interface air/SiC, et sa position par rapport a la ligne de lumiere. La
derniere figure B.4 représente la réflectivité au niveau de I’interface, ce qui nous permet
de comparer la solution numérique (ADE) a la réflectivité théorique : les deux courbes
présentent un accord parfait.

x 10 1
f s ! /
3.5/ relation de dispersion /’ —modéle
. /
-=-ligne de lumiére // 08 © numeérique (FDTD)| |
' 0 expérimental
Q
T ae
g 2 06
3 =
s 3
b %04
2 = o
o
0.2r
2 4 6 8 10 12 14 1 15 2 25
vecteur d'onde K|| (rad/m) « 1022 longueur d'onde A (m) « 10-5
FIG. B.3: Relation de dispersion d’une interface FIG. B.4: Réflectivité au niveau d’une interface
air/SiC air/SiC ; comparaison théorie/ADE-FDTD

B.2.2 Le verre (Si0,)

Le verre SiO, est le seul matériau de cette étude a ne pas se baser sur les données
expérimentales fournies dans 1’ouvrage de E.D. Palik [77, 78, 79]. Ici, nous nous sommes
appuyés sur les travaux de these de A. Milandri [80]. Selon cette étude sus-citée, le verre
Si0O, peut étre décrit par un modele de Lorentz a 4 pdles dont voici les parametres :

€00 Ae¢ | wri(10%rad-s) | Ty(10"%rad - s71)
Lorentz 1 | 1.95 | 0.0083 227.1 6.313
Lorentz 2 - 0.58 202.68 8.391
Lorentz 3 - 0.0483 150.8 7.359
Lorentz 4 - 0.84 84.53 6.864

Les figures B.5 et B.6 montrent respectivement la variation de 1’indice optique (parties
réelle n et imaginaire k) et de la fonction diélectrique € en fonction de la longueur d’onde
A. A titre d’illustration, la figure B.7 nous montre I’allure de la relation de dispersion
dans le cas d’un interface air/SiO,, et sa position par rapport a la ligne de lumiere. La
derniere figure B.8 représente la réflectivité au niveau de I’interface, ce qui nous permet
de comparer la solution numérique (ADE) a la réflectivité théorique : les deux courbes
présentent un accord parfait.
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F1G. B.8: Réflectivité au niveau d’une interface
air/SiO,

air/SiO; ; comparaison théorie/ADE-FDTD

B.2.3 Le silicium (Si)

Le silicium peut étre décrit par le modele de Lorentz a un seul pdle. Les parametres
sont donnés par le tableau suivant :

€o | Ag | wri(10¥rad-s7) | Ty(10"rad - s71)
Lorentz | 10.58 | 1.11 | 196.10 | 8.67

Les variations de I’indice optique (parties réelle n et imaginaire k) et de la fonction
diélectrique € en fonction de la longueur d’onde A ne sont pas représentées ici. En effet,
dans ce spectre de longueurs d’onde, ces deux grandeurs peuvent étre considérées comme
fonctions (n ~ 3.42, k ~ 0). A titre d’illustration, la figure B.9 nous montre 1’allure de la
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relation de dispersion dans le cas d’un interface air/Si, et sa position par rapport a la ligne
de lumiere. La derniere figure B.10 représente la réflectivité au niveau de ’interface, ce
qui nous permet de comparer la solution numérique (ADE) a la réflectivité théorique : les
deux courbes présentent un 1éger décalage qui reste tout de méme acceptable.
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air/Si

F1G. B.10: Réflectivité au niveau d’une
interface air/Si ; comparaison théorie/ADE-FDTD

B.2.4 Le silicium dopé (n-Si)

Nous avons choisi d’étudier le silicium dopé de type N. La concentration en dopants
estici de 10%cm~3. Le silicium dopé peut étre décrit dans I’infrarouge qui nous intéresse
par un simple pole de Drude, dont les parametres sont :

‘ €co ‘ wqa(10Mrad - s71) ‘ L4(10%rad - s71)
Drude | 11.74 | 3.61 | 5.46

Les figures B.11 et B.12 montrent respectivement la variation de 1’indice optique (par-
ties réelle n et imaginaire k) et de la fonction diélectrique € en fonction de la longueur
d’onde \. A titre d’illustration, la figure B.13 nous montre 1’allure de la relation de dis-
persion dans le cas d’un interface air/Si dopé, et sa position par rapport a la ligne de
lumiere. La derniere figure B.14 représente la réflectivité au niveau de I’interface, ce qui
nous permet de comparer la solution numérique (ADE) a la réflectivité théorique : les
deux courbes présentent un accord parfait.
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B.2.5 Le tungsténe (W)

Dans I’infrarouge proche, le tungstene peut étre décrit par un modele composé d’un
pOle de Drude et d’un pole de Lorentz. Les parametres du pole de Drude sont :

| e | wa(10Yrad - s7) | Dg(10%rad - s71)
Drude | 63.5 | 93.5 | 8.11

et ceux du pole de Lorentz sont :

| e | Aq | wry(10Mrad-s7!) | Ty (10Mrad - s71)
Lorentzl‘ - ‘ 6.99 ‘ 6.43 ‘ 2.43
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Les figures B.15 et B.16 montrent respectivement la variation de I’indice optique (par-
ties réelle n et imaginaire k) et de la fonction diélectrique € en fonction de la longueur
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A titre d’illustration, la figure B.17 nous montre 1’allure de la relation de dispersion
dans le cas d’un interface air/tungstene, et sa position par rapport a la ligne de lumiere. La
derniere figure B.18 représente la réflectivité au niveau de I’interface, uniquement dans
I’infrarouge proche, ce qui nous permet de comparer la solution numérique (ADE) a la

réflectivité théorique :
méme acceptable.
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les deux courbes présentent un léger décalage qui reste tout de
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I est tout de fois possible de décrire le tungstene dans I’infrarouge et le visible, a

I’aide d’un pdle de Drude et de cinq pdles de Lorentz. Les parametres du pole de Drude
sont :

| e | wa(10"rad - s7Y) | T4(10%rad - s7)
Drude | 4.0 | 91.5 | 8.11

et ceux des deux poles de Lorentz sont :

€oo Ae | wri(10rad-s7) | Ty(10Mrad - s71)
Lorentz 1 - 7.02 6.41 2.22
Lorentz 2 - 9.2 14.6 6.9
Lorentz 3 - 12.5 30.5 20.5
Lorentz 4 - 4.2 52.5 20.1
Lorentz 5 - 6.1 81.01 27.03

La figure B.19 représente la réflectivité au niveau de I’interface, dans le visible et
I’infrarouge proche, ce qui nous permet de comparer la solution numérique (ADE) a la
réflectivité théorique : les deux courbes présentent un trés bon accord.
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FIG. B.19: Réflectivité au niveau d’une interface air/tungsténe (visible) ; comparaison
théorie/ ADE-FDTD

Conclusion

Nous avons développé dans cette annexe les moyens nécessaires a la modélisation de
la fonction diélectrique relative de divers matériaux. Les modeles que nous avons utilisés
sont I’oscillateur de Lorentz et le modele de Drude. Ils nous ont permis de fitter les don-
nées expérimentales accessibles via les ouvrages de E.D. Palik [77, 78, 79] dans le but
d’implémenter dans notre code FDTD les matériaux en question.
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Annexe C

Fabrication d’une sonde en tungstene
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Introduction

Ici est décrite la technique utilisée pour la fabrication de sondes en tungsténe destinées
a I’AFM a partir de fil de tungsténe. Pour cela, nous nous sommes basés sur les travaux
de G.Waurtz [81] et H.-Wioland [82].

C.1 Description générale

La sonde est fabriquée a partir de fil de tungstene (fournisseur : Goodfellow), pur a
99.9%, rectiligne (30cm de longueur) et a section circulaire (0.125mm de diamétre).

Sa forme générale, apres modification, est la suivante :
La sonde est composée de deux parties :

e partie A : la pointe elle-méme, de 2 a 3mm.

e partie B : le levier, d’environ 10mm, quitte a le raccourcir ultérieurement.
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FI1G. C.1: Cotes d’une sonde AFM en tungsténe

—
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Les parties A et B forment un angle de 106°, imposé par I’inclinaison du porte-pointe
de la téte de I’AFM, de maniere a ce que la pointe (partie A) soit perpendiculaire a la
surface de I’échantillon.

Ce fil doit ensuite subir diverses modifications :

e pour que le laser puisse se réfléchir sur le levier (partie B), ce dernier doit posséder
un méplat, qu’il est possible de faire par polissage.

e la pointe doit étre affinée en son extrémité ; la technique utilisée ici est 1’attaque
électro-chimique.

Les différentes opérations, permettant de passer du fil de tungstene brut a la sonde
AFM, sont décrites dans les prochains paragraphes.

C.2 Fabrication du méplat

Il s’agit d’une technique de polissage, dont les étapes sont décrites dans les para-
graphes suivants.

C.2.1 Préparation du support

Les fils sont coupés a une longueur de 12 a 13mm, et sont collés sur un support en
métal, dont les quatre faces latérales présentent un angle de 106° (voir image C.2). Le
fait de créer ’angle avant le polissage nous permet d’étre siir que le méplat sera bien
positionné par rapport a 1’axe de la pointe.

La colle utilisée est de la cyanoacrylate. Une nouvelle couche est ensuite appliquée,
dans le but de noyer littéralement les fils (voir image C.3) et, ainsi, d’empécher tout dé-
collement.
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colle fils en tungsténe ‘

support

F1G. C.2: Support pour polissage FIG. C.3: Collage des fils de tungsténe

C.2.2 Polissage du levier

Le plus gros du polissage a été fait au papier de verre de grain 1200, jusqu’a obte-
nir un méplat de bonne dimension (FIG. C.4); cela peut s’observer a I’aide d’un simple
microscope optique.

Il faut remarquer que, comme le collage des fils se fait a la main, tous les méplats ne
sont pas identiques. Il faut donc s’assurer que le plus grand nombre soit utilisable, quitte
a en sacrifier quelques uns.

Deés que la dimension moyenne des méplats convient (environ 2/3 du diametre du
fil), un grain plus fin est utilisé, a savoir du grain 4000. Le support est tenu a la main,
pour pouvoir régulierement adapter la pression, et la polisseuse est réglée pour avoir une
vitesse de rotation minimale.

Cette opération dure environ 5 minutes.

colle fils en tungstene

support

FIG. C.4: Fils de tungsténe aprés polissage

Les finitions se font ensuite par pate diamantée. La aussi, le support est maintenu ma-
nuellement, et la polisseuse tourne a son régime le plus bas.
Une pate de 3um est utilisée pour commencer, et ce, pendant environ 30 minutes, 1’opé-
ration étant suivie régulierement au microscope.
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Une fois que le méplat ne présente plus d’aspérité au microscope, la pate actuelle est alors
remplacée par une de 1pm, pendant 5 minutes.

C.2.3 Résultats

Un premier apercu au microscope optique est plus que convaincant (F1G. C.6), com-
paré aux premiers essais qui ont été faits (image C.5). On observe quand méme quelques
zones accidentées, slirement dues au papier de verre de plus gros grain ; mais le fait est
qu’il suffit d’une seule zone bien lisse, proche de I’extrémité du levier, pour que le laser
puisse s’y réfléchir de maniere spéculaire.

levier de la sonde
commerciale

0, Imm
0,lmm

FI1G. C.5: Fil poli - premiers essais FI1G. C.6: Fil poli - derniers essais

A titre de comparaison, nous pouvons apercevoir, sur I’'image C.6, a gauche du fil de
tungstene, une pointe AFM commerciale de dimension similaire au méplat réalisé.

Un scan a ensuite été fait par AFM en mode contact. Les résultats sont donnés ci-
dessous (FIG. C.7).

Nous pouvons voir que le méplat présente un bon état de surface, marqué toutefois
par un rayon de courbure non négligeable de 2.3mm ; cela ne pose pas de probléme, en ce
qui concerne la réflexion du laser, puisque la quantité lumineuse recue par la photodiode
(partie 2.4.1), apres réflexion du laser sur le méplat du levier, équivaut aux deux tiers de
ce que I’on recoit avec un cantilever commercial, ce qui est suffisant pour 1’utilisation de
notre AFM.

Remarque : il faut préciser que cela n’est que notre second essai de polissage. Des
améliorations peuvent donc €tre apportées.

C.3 Fabrication de la pointe

C.3.1 Principes de la réaction

Il s’agit d’une réaction d’électrolyse entre le fil de tungsteéne et une électrode de pla-
tine, lesquelles sont plongées dans un bain de soude 2 Imol.L~" (FIG. C.10).
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FI1G. C.7: Scan d’un fil de tungsténe par AFM contact, image 3D et coupe transversale

Les demi-réactions aux €lectrodes s’écrivent :
e al’anode : W + 80 H (aq) — WO3 (aq) + 4H,0 + 6e~
e alacathode : 6H,0 + 6e~ — 60H (aq) + 3H,

La réaction bilan est donc de la forme :

W +20H™ (aq) + 2H,0 — WO7 (aq) + 3H, (C.1)

C.3.2 Montage

Les fils de tungstene, apres avoir été décollés et nettoyés a 1’acétone, doivent Etre fixés
pour pouvoir subir I’attaque chimique.
Deux possibilités s’offrent a nous (Photo C.8) : soit la pointe est collée sur une plaquette
métallique (support classique des pointes AFM prémontées fournies par Park AFM), soit
elle est simplement bloquée par un porte-pointe a pince pouvant €tre directement installé
sur I’AFM (systeme fourni par Park AFM - anciennement PSIA).
Dans le premier cas, il faut s’assurer que le contact électrique se fasse entre la plaquette
et la sonde. Pour cela, il est possible de coller la pointe avec de la laque d’argent, et de
renforcer le tout par de la cyanoacrylate.
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En ce qui nous concerne, nous avons opté pour la seconde solution, un peu moins fiable,
mais beaucoup plus simple.

FIG. C.8: Systemes de porte-pointes

Le tout est fixé sur un dispositif permettant de positionner la pointe précisément au
niveau du bain de soude (Photo C.9).

@@

électrode
de platine

F1G. C.9: Montage de I’électrolyse FI1G. C.10: Principe du montage

La pointe de tungsténe et 1’électrode de platine sont reliées entre elles par un GBF. A
cela s’ajoute un oscilloscope, permettant de mesurer la tension délivrée par le générateur,
et un amperemetre servant a suivre I’évolution de I’intensité du courant pendant la réaction
(F1G. C.10).

- 180 -



ANNEXE C. FABRICATION D’UNE SONDE EN TUNGSTENE

Remarque : lorsque la pointe de tungstene pénetre dans la soude, un ménisque se
forme par capillarité (F1G. C.11). Il faut donc faire attention a ne pas immerger trop pro-
fondément la sonde.

FI1G. C.11: Formation du ménisque

C.3.3 Manipulations et résultats

Le GBF est réglé pour délivrer une tension alternative de 1V RMS, a une fréquence de
100Hz. Ces valeurs ont été validées par les essais de G.Wurtz [81]. L’évolution du courant
d’électrolyse au cours du temps est donnée par le graphe C.12.

35

E/MWWM

2B B

intensité (mA)

0 ! ! ! ! ! ! ! !
o 2 4 B i 10 12 14 16 18 20

terps (mn)

FIG. C.12: Evolution du courant au cours du temps

Deux étapes peuvent €tre distinguées :

e La premiere étape est marquée par une légere décroissance de I’intensité. Le mé-
nisque, formé a I'interface air-soude-sonde (F1G. C.11), donne alors sa forme co-
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nique a la pointe. Il faut remarquer qu’a ce moment, 1’apparition de bulles de dihy-
drogene, le long de la tige de tungstene, est significatif de la qualité finale de I’état
de surface de la pointe.

e lors de la seconde étape, le courant chute brutalement jusqu’a atteindre une valeur
nulle ; tout le tungstene, initialement immergé, a alors réagi, ce qui fait que la sonde
n’est plus en contact avec la soude.

D’apres la these de G.Wurtz, de bons résultats peuvent étre obtenus en stoppant la

réaction quand [/ = %Imax, I,,q. €étant le courant maximal observé pendant la réaction.

Ci-dessous se trouve une image par microscopie optique classique de I’extrémité de
la pointe apres attaque chimique (figure C.13).

FI1G. C.13: Pointe AFM en tungsténe apres attaque chimique, microscopie optique

Pour un agrandissement plus important, il est nécessaire d’utiliser un microscope élec-
tronique a balayage (figure C.14). Sur la seconde image, observons un rayon de courbure
d’environ 100nm, ce qui est satisfaisant pour nos premiers essais.

'—| BOO nm
pointe W 4

FI1G. C.14: Pointe AFM en tungsténe apres attaque chimique, MEB
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Conclusion

Cette annexe nous a permis d’établir les différentes étapes nécessaires a la fabrication
de sondes AFM en tungsténe. Du fait du mode de fonctionnement de notre propre micro-
scope, caractérisé€ par un asservissement par laser de la sonde, un méplat se doit d’étre fait
par polissage au dos du levier de cette derniere. La seconde étape consiste a affiner I’ex-
trémité de la pointe en contact avec I’échantillon, et ce par attaque chimique. Les résultats
que nous avons obtenus sont prometteurs, mais nous observons actuellement de grandes
difficultés a adapter ces sondes a notre microscope AFM. Ce probléme est essentiellement
di a la forte constante de raideur du levier en tungstene.
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Annexe D

Traitement du signal
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Nomenclature

e Scalaires :

A : intensité du signal

f : fréquence du signal

F : fréquence d’échantillonnage
R,y - rapport signal sur bruit

T : période

e Lettres grecques :

w  : pulsation du signal
6  :phase du signal
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Introduction

La dernieére partie du chapitre 2 traitait des travaux numériques s’étant déroulés au
sein de notre laboratoire. Dans le but de d’extraire le signal utile du bruit de mesure,
différents outils numériques ont été€ élaborés a partir des logiciels Labview et Matlab. Ces
outils seront décrits en détail, apres quelques rappels sur les principes d’acquisition et de
traitement du signal.

D.1 Généralités

D.1.1 Généralités sur I’échantillonnage

L’ échantillonnage consiste a numériser périodiquement la valeur d’un signal, ce qui
implique une double discrétisation :

e une discrétisation de la valeur mesurée : aprés numérisation, une valeur correspond
toujours a un nombre fini de bits ; d’autre part, la plage de mesure d’un dispositif d’échan-
tillonnage est finie, et par conséquent, le nombre de valeurs mesurables est lui aussi fini.

e une discrétisation temporelle : le signal n’est connu que toutes les T secondes,
T étant la période d’échantillonnage. Dans le cas d’un signal périodique, il est néces-
saire de s’assurer du respect du théoréme de Nyquist-Shannon [83], lequel nous dit que
I’échantillonnage d’un signal de fréquence f doit se faire avec une fréquence d’échan-
tillonnage F supérieure a 2f. Les images D.1 et D.2 nous montrent respectivement les

casol Fy =4fet F, =3F.

i
i ! 1
1
L

—signal réel —signal réel

—

“signal échantillonné ~“"signal échantillonné

FIG. D.1: Respect du théoreme de FIG. D.2: Non-respect du théoréme de
Nyquist-Shannon, F; = 4f Nyquist-Shannon, F = % f
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La carte d’acquisition dont nous disposons est une NI PCI-6251 dont voici les carac-
téristiques :

précision : 16bit/ech.

mémoire embarquée : 4095ech.

fréquence d’échantillonnage : 800kech/s sur 2 voies, 1.25Mech/s sur 1 voie.
synchronicité : un tres faible déphasage est visible lors de I’acquisition sur 2 voies.
continuité : aucune discontinuité n’a pu étre détectée, méme lorsque la mémoire
embarquée est remise a jour.

D.1.2 Fréquence d’échantillonnage - fréquence d’acquisition

Les outils, que nous décrirons par la suite, nécessitent une connaissance parfaite, d’une
part de la fréquence du signal utile, et d’autre part de la fréquence d’acquisition.
Dans le premier cas, la fréquence du signal s’obtient par analyse (par transformée de Fou-
rier) du signal de référence, c’est-a-dire du courant électrique imposé au piezo de I’ AFM.
Ce courant étant relativement exempt de tous bruits parasites, la fréquence est donc déter-
minée aisément avec une tres grande précision.
Dans le second cas, il existe une petite subtilité qui, si elle est négligée, peut engendrer de
multiples erreurs. En effet, si la plupart des cartes d’acquisition actuelles permettent de
choisir la fréquence d’échantillonnage, il faut savoir que la période d’acquisition (inverse
de la fréquence) se doit d’étre un multiple du pas de temps minimum de 1’horloge interne
de la carte, ce qui restreint les possibilités en terme de fréquence d’échantillonnage. Ainsi,
si la fréquence qui est demandée ne correspond pas a celles autorisées, la carte d’acqui-
sition nous imposera la fréquence supérieure la plus proche. Ce probleme a été pris en
compte par la suite.

D.2 Systeme de détection synchrone

D.2.1 Principe d’un lock-in

Un lock-in est prévu pour repérer un signal périodique (courant AC) noyé dans le bruit.
Il agit comme un filtre passe-bande autour d’une fréquence de référence (i.e. la méme que
celle du signal, supposée connue). Son fonctionnement est expliqué par la figure D.3. Par
souci de simplicité, le cas traité est celui d’un signal sinusoidal.

Le signal réel est donc multiplié par un signal de référence (signal virtuel sinusoidal
dans notre cas) de méme pulsation w, puis est filtré en sortie par un filtre passe-bas, ce
qui nous permet d’obtenir I’amplitude A du signal et sa phase ¢ (ou plutot son déphasage
avec le signal de référence). Différents filtres sont proposés par Labview, auxquels nous
avons rajouté un systeme de moyenne permettant d’atténuer le bruit des grandeurs X et
Y.

A titre d’illustration, on voit sur les figures D.4 et D.5 1’évolution au cours du temps
de ces grandeurs, dans le cas d’un signal non bruité, puis bruité, apres filtrage par un filtre
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FIG. D.3: Principe de la détection synchrone
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F1G. D.4: Evolution des grandeurs X et Y pour F1G. D.5: Evolution des grandeurs X et Y pour
un signal non bruité un signal bruité

passe-bas.
Les parasites que 1’on observe sur la seconde figure peuvent, comme nous 1’avons dit, &tre
supprimés par la méthode des moyennes.

D.2.2 Signal de référence

Deux solutions sont possibles en ce qui concerne I'utilisation du signal de référence :

e Soit ce dernier est utilisé directement au cours de la mesure. L’avantage est qu’il
est inutile de connaitre la fréquence. Cependant, cela nécessite une acquisition sur deux
voies, ce qui réduit fortement la fréquence d’acquisition maximale. De plus, il faut ab-
solument que ces deux voies soient isolées. Sans cela, le “ghost” (ou signal fantome) du
signal de référence peut se retrouver sur la voie du signal de mesure, ce qui fausse gran-
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dement les résultats, les deux signaux ayant la méme fréquence.

e Soit on extrait la fréquence du signal de référence par transformée de Fourier, et on
recrée numériquement un signal sinusoidal a la méme fréquence. Ainsi, seule I’acquisi-
tion du signal de mesure est nécessaire. L.’inconvénient est que la fréquence de référence
doit étre connue avec une tres grande précision, pour que le déphasage entre le signal de
mesure et celui de référence soit constant.

D.2.3 Tests

Dans le cadre de notre travail portant sur I’étude du comportement d’une sonde éclai-
rée par des ondes évanescentes a la surface d’un matériau, il est intéressant d’observer
comment réagit le lock-in lorsque le signal utile augmente (simulant par exemple le
passage d’une pointe au-dessus d’un matériau A, puis d’un matériau B). La figure D.6
nous montre 1’évolution du signal de sortie (apres filtrage) lorsque celui d’entrée passe de

0.3mV a 0.6mV, le bruit de mesure étant constant. Le rapport signal/bruit passe alors de
05 2 5o

0,00085 <
0.00086
000084 =
000082

10,0008
000078
0.000762

£ 0.00074 =
£ 0,00072 >
£ no0072
000065
0.00066
000064 =
0.00062=
10,0006

0,00055

S - ]

250 500 750 1000 1250 1500 1750 2000 2250 2500 2750 3000 3250 3500 3750 4000 4250 4500 4750 5000 5250 5552
echantilons

FIG. D.6: Détection de I’augmentation du signal utile par détection synchrone

Bien que ’augmentation du signal utile soit instantanée, la réaction du lock-in de-
mande un certain laps de temps, cela étant dii au systeme de moyenne qui doit se faire,
dans le cas de signaux fortement bruités, sur de grands échantillons. Dans le cas présenté
ici, le temps nécessaire a la stabilisation du lock-in est de une seconde. Cela correspond
au temps nécessaire a 1’acquisition d’un “paquet de données” (ou buffer) auquel est ap-
pliquée la méthode des moyennes. De plus, les valeurs obtenues apres stabilisation ne
correspondent pas exactement a celles attendues (0.57mv et 0.88mv, au lieu de 0.3mv et
0.6mv). Pour résoudre ce probleme, il est possible d’accroitre la taille du buffer sur lequel
se fait la moyenne pour optimiser le filtrage, mais cela a pour conséquence d’accentuer
le temps de réponse du lock-in. En ce qui nous concerne, nous privilégions la rapidité du
lock-in, et non pas sa précision.
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D.3 Suppression du bruit de mesure

D.3.1 Principes

L outil présenté ici a pour but d’atténuer le bruit de mesure d’un signal périodique.
En supposant étre en présence d’un bruit blanc, ce dernier peut s’annuler par un simple
systeme de moyenne. En effet, si I’on considere que s; et b; sont respectivement le signal
utile et le bruit au temps ¢;, alors le signal débruité S; s’obtient par :

SZ-:%Z(si—l—bi):%Zsﬁ—%Zbi—wi (D.1)

(2

7

Nous travaillons ici avec un systeéme de buffers. Ces derniers permettent de stocker
le signal mesuré sous forme de tableaux de taille fixe et paramétrable. Ainsi, lorsqu’un
buffer est plein, un nouveau s’ouvre et commence a se remplir, au fur et a mesure que
les données arrivent. Dans le cas d’un signal périodique, il faut donc que ces buffers, sur
lesquels se fait la moyenne, soient en phase (F1G. D.7). Cependant, cela nécessite que la
fréquence d’acquisition soit un multiple de la fréquence du signal. Sans cela, on observe
des décalages (déphasages) entre les différents buffers successifs (FIG. D.8), ce qui risque
de faire disparaitre le signal utile de sortie.

signal réel —signal réel
signal échantillonné | “ signal échantillonné
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5 2
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FIG. D.7: Echantillonnage avec buffers en phase ~ FIG. D.8: Echantillonnage avec buffers déphasés

D.3.2 Rééchantillonage

Il est rarement possible que les buffers soient en phase. En effet, la fréquence du signal
est, dans de nombreux cas, difficilement réglable avec une précision satisfaisante, alors
que le choix de la fréquence d’acquisition est fortement limitée par la fréquence maximale
de I’horloge interne de la carte d’acquisition. Pour pallier ce probleme, nous avons choisi
de déterminer de nouveaux points, en phase d’un buffer a I’autre, par interpolation, a partir
des points de mesure déphasés, comme le montre la figure D.9.
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Buffer 1

—signal réel
© signal échantillonné

Buffer 2

gignal rééchantillonné

Buffer 3

Données perdues

F1G. D.9: Rééchantillonnage du signal

Pour que tous les buffers soient compatibles, il est nécessaire de sacrifier un certain
nombre de points, mais ces pertes deviennent négligeables lorsque le nombre de périodes
stockées dans chaque buffer augmente.

Les figures D.10 et D.11 nous montrent le cas de I’acquisition d’un signal purement
sinusoidal (sans bruit), avant et apres rééchantillonnage. Chaque ligne représente deux
périodes (100000 périodes sont représentées selon 1’axe vertical).

50000 50000

45000 -] 45000 -]
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40000
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= E = 3
3 20000 3 200007

15000 15000
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5000 | 5000

F1G. D.10: Evolution des buffers avant F1G. D.11: Evolution des buffers apres
rééchantillonnage rééchantillonnage

D.3.3 Tests

Les tests que I’on décrit ici ont été faits sur un signal sinusoidal d’amplitude 32mV
et de fréquence 70Hz, auquel a été ajouté du bruit blanc (d’amplitude réglable). Les fi-
gures D.12 et D.13 nous donnent 1’allure du signal apres traitement (rééchantillonnage et
moyenne) pour des rapports signal/bruit de - et 5.

Dans le premier cas, le résultat s’obtient en moins d’une seconde, et est tout a fait

correct compte tenu du nombre de points dont on dispose (seulement 14 points par pé-
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0 2z ¢ & B 10 12 14 16 18 20 22 24 2 28 I 3. I 3. 3|/ 4041

0 z 4 6 8 10 12 14 16 18 20 2z 24 26 23 3 32 3 36 3B 4041
Temps Temgs

FIG. D.12: Filtrage d’un signal sinusoidal bruit¢ ~ FIG. D.13: Filtrage d’un signal sinusoidal bruité
(Rsp = 75) - temps de calcul : 1 sec. (Rs/b = Tgq5) - temps de calcul : 100 sec.

riodes, a cause de la haute fréquence du signal). Par contre, dans le cas fortement bruité,
le résultat exposé ici est obtenu au bout de 100 secondes. Les mémes tests ont été réalisés
dans le cas d’un signal de la forme e®"“*~1) avec une fréquence 35Hz, dans le but de
simuler le signal diffusé par une pointe AFM vibrant au dessus d’une interface. Dans ce
cas, le rapport signal sur bruit a €t€ impos€ a R/, = 1000 Les résultats obtenus au bout
de 100 secondes sont représentés par la figure D.14. Nous pouvons voir que les pics du

signal ressortent parfaitement du bruit.

Amplitude

L
M |\ ﬁ,l |‘ | MM ‘lHM

A I 1 I I I I I 1 I ] I I ] i [ ] [ I
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FIG. D.14: Filtrage d’un signal bruité de la forme et~V (R, = -4 - temps de calcul : 100 sec.

100C

Conclusion

Nous avons vu dans cette dernicre annexe les différents outils numériques nécessaires
au traitement d’un signal périodique noyé dans le bruit de mesure (détection par lock-in
et extraction par la méthode des moyennes). Les résultats obtenus pour différents cas tests
ont été concluant.
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Titre : Réalisation et modélisation d’un microscope a sonde locale appliqué a 1’étude du
rayonnement thermique en champ proche.

Mots clés : Champ proche thermique, microscopie optique en champ proche, FDTD,
transformation champ proche/champ lointain.

Résumé : De récentes études ont montré que les ondes électromagnétiques, proche d’une
structure diffusante telle qu’une pointe de microscope a force atomique (AFM), peuvent
étre diffusées et détectées en champ lointain. Ainsi, la détection d’ondes de surface par
microscopie optique en champ proche (SNOM) est une technique prometteuse dans le
cadre des mesures thermiques aux petites échelles. Une telle technologie prend alors le
nom de microscope TRSTM (Thermal Radiation Scanning Tunnelling Microscopy).

Le travail de these présenté dans ce manuscrit se scinde en deux étapes. La premiere a
trait a nos travaux expérimentaux basé€s sur le montage d’un dispositift TRSTM. Nous
en décrivons les différentes composantes, ainsi que les difficultés rencontrées liées a son
fonctionnement. En outre, divers outils numériques, destinés a détecter et extraire tout
signal périodique utile, sont développés. La seconde étape se concentre sur nos travaux
numériques. Nous y proposons un modele de diffusion d’ondes électromagnétiques basé
sur la FDTD (Finite-Difference Time-Domain) et la transformation champ proche/champ
lointain. Ce modele a été validé par I’étude de dipdles, puis de spheres dispersives a
proximité d’un substrat diélectrique. Alors, un certain nombre de simulations de diffusion
d’ondes évanescentes par une pointe, de diverses formes et de divers matériaux, proche
d’une interface, est présenté.

Title : Realization and modeling of a scanning probe microscope applied to the study of
thermal near-field radiation.

Key-words : Thermal near-field, SNOM, FDTD, near-field to far-field transformation.

Abstract : Recent studies have shown that electromagnetic waves (in particular the ther-
mal radiation), in the vicinity of a scattering object such as en atomic force microscope
(AFM), can be scattered from near to far-field and thus detected. The detection of surface
waves through scanning near-field optical microscopy (SNOM) is a promising technique
for thermal measurement at small scales. Such technology is known as TRSTM.

The thesis work presented in this manuscript is divided into tow part. The first one re-
lates to our experimental work based on the development of a TRSTM device. Its various
components are detailed, and the difficulties observed during its utilization are described.
Furthermore, several digital tools, used to detect and extract any useful signal, are presen-
ted. The second part of our work focuses on the development of a numerical model based
on the finite-difference time-domain (FDTD) and the near-field to far-field (NFTFF) trans-
formation for the scattering of electromagnetic waves. This model has been validated by
studying different cases of dipoles and dispersive spheres close to a dielectric substrate.
Then, several simulations of scattering of evanescent waves by a tip, with various shapes
and materials, near an interface, are presented.
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