
)

l,l" d'mdre :

}f de serie :

,. ,'..: -'-4 't "
I : j

,'' ,'T- r- r-',. !' { r-l
CEI\TRE Uh{IVERSITAIRE DE OUARGLA

Institut des Sciences Exactes
Département de physique

ghàÂz
Présentée pour I'obtention du diptôme de :

MAGISTERE
Spécialité : physique

Option : Physique énergétique

Par : Thouria CHOHRA

Soutenue publiqaernent le : t t Avril 2000

Devont le lury composé de :

Mr
Mr
Mr
Mr
Mr:
Mr:

M. K.Tidjani
F. Khelfaoui
F. Benamira
H. Bouguettaia
N. Bouzid
M. T. Meftah

M. C(C. U. Ouargta)
M. C(C. U. 0uargla)
M. C. C. C(U. Constanrine)
M.A.C.C (C.U. Ouargta)
M.C (C. U.Ouargta)
M. C (C. U.Ouargla)

Président
Examinateur

,,
,,
t,

Rapporteur

TRANSORT ET RADIATION T}ANS UN
MILIEU DI.IONIQUE



.i

CEI\TRE UNIVERSITAIRE DE OUARGLA
Institut des Sciences Exactes

Département de physique

ghàÂz
Présentée pour l'obtention du diplôme de :

MAGISTERE
Spécialité : physique

Option : Physique énergétique

Par : Thouria CHOHRA

Çhayne j

Soutenue publiquement te : tl Avril 2000

Devont le lury composé de :

Mr
Mr
Mr
Mr
Mr
Mr

M. K.Tidjani
F. Khelfaoui
F. Benamira
H. Bouguettaia
N. Bouzid
M. T. Meftah

M. C(C. U. Ouargta)
M. C(C. U. Ouargla)
M. C. C. C(U. Constanrine)
M.A.C.C (C. U. Ouargta)
M.C (C. U.Ouargta)
M. C (C. U.Ouargta)

Président
Examinateur

,,
,,
,,

Rapporteur

TRANSORT ET RADIATION DANS UN
MILIEU I}I-IONIQUE

t,-
I



lv

Ê

vIl
5

10
10

11

13

t4
18

18

23

26

30

34

43
43

44

45

46

47

47

48

50

56

58

64
n,
t rl

I

t

SOMMAIRE

Liste Des Figures

Liste Des Tables
Introduction Générale .

Les propriêtês statiques et dynanriques du trrla.sma
1.i Introduction.
1.2 Fluctuatiorr
1.3 La fluctuation <lc la dcnsité cn êqrrililrr:r)

1.4 Equatiorr d'évolution de BBGKY (ô«lration <lr: transport,)
1.5 Les propriétés générales de la fonction rlc r:orrélatiol

1.5.1 Les fonctions de corrélation spir.tiakr (tlistribrrt,ion ra<llale)
1.5.2 Les grandeurs thcrmorlynarnirSres ct l:r fon«:t;ion g(r)
1.5.3 La fonctiou cie corrôltrtiorr tr:urlrorclle .

1.5.4 Lg facteur de structure dyrramiquc
1.5.5 Les coefficients dc transport et lcs fonctions cl'autocorrélation

Le modèle de calcul du coefficient de diffusiorr darrs le casr dtun plasma à
une composante
2.1 Introductiorr .

2.2 Paramètres utilcs
2.2.1 Longrrcur d'êcrarr dr: Debye
2.2.2 Frôqucrrccplasurir
2.2.3 Rayon de Ia sphère ioniclre
2.2.4 Paramètre dc couplage

2.3 Le modèlc dc calcul du coefficicnt dc trarrsport
2.3.1 Fornrulation du coefticient self-diffusion dans urr pla;rna
2.3.2 L«:s :rpproxinrations utilisécs rlarrs lc rrrodèlc dr: calcrrl
2.3.3 Le cocfficient dc diffusion dans I'approxinration discc,rrncctcd
2.3.4 Le calcul du factcur dc strur:turr:
2.3.5 Discussion et résultats numôrirlrt:s



v

Le rnodèle de calctrl «lu coefficient de diffusion dans le ca-s rl'un plasma à
deux composantes 75
3.1 Introduction. 75
3.2 Le rnodèlc 76

3.2.t Calcul tles factcurs <le struct,rrre rlarrs rrtr plasnra à dcu:t composantcs
3.2.2 Discussiorr et résultats nulnériques

3.3 Les grandcurs thcrmr:dynautiques d'un milicu cirargô à dcrrx composantes
3.4 Conclusion

Le calcul de la fonction de corrêlation de la vitesse et du champ 94
4.1 Introduction . 94

4.2 Développeurent du moclèle thê«rrique 95

4.2.1 Discussiou ct résultats numôriques 103

4.3 Application au r:alcul des profils de raies spcctrales dans les plasmas: cas de

79

87

90
93

la Lyman e
4.3.L Introductiolr
4.3.2 Formr.rlc rlc profil dc raies dc la sérir: dc l,ynrarto sarm structure finc:

4.4 Conclusiorr

Conclusion et Perspectives

Bibliographie

A Fonction de distribution de paires semi-ernpri«1ue

B Relation entre C(t) et D(t)

C Etablissernent de l'êquation de D(t)

D Forrne de À

E Calcul de û.,s et u1

F Méthodes de calcul du coefticierrt de tliffirsiorr
F.1 La dynarnirluc molôculairc:
Ir.2 La rêponsc lirrôtrrrc:

Calcule de I'intégrale I*1' f-i,1"

Relation entre la fonction I(33(r) et la forrction g"(k,1ryt',t)

G

H

r06
106

107

109

11L

Lt4

118

t22

L24

130

L32

138
138

139

142

L46



vl

Liste Des Figures

0.1 Les conclitions cl'cxistencc dcs plastuas ttsttcls'

1.1 Dans un gaz ell équililrre lllacros(loplqtlo, oII

trouvent à I'inst,trtlt h darts trrtc régiott fix(rrr

lrlosure lc's ttorttltrcs n(t) qui sc

(n). [,'alhtre rk*i variatiorts dc

pl:rsttta i\ ttttc comPosante

1.3

1.4

i.5

2.1
2.2

n(t) (b).
fàr,"ii." racli*lc 4e paires pollr rul pl^strttr à tttle t;orrtposartbe, eIr atlscisse

*:r1o(à p:iltir,l".,l, "al..il 
dc sirnulntioll prrr la môthode do Monte carkr)

Fonction de distribution g(y) pour urt plasurtr ti trtre colllposirllte (Z:1) par

la méthocle scrui-etrtprique (I{cltl) [4], oir y:r'/a
Fonction dc pairc à une cspècr (scrni clupiri<1rc)

Fonction de paire pour clcttx cspèces

Diffusion d,unc particule i[tpurctô datts rllt lllasma à ttrtc t:()tltposantc'

Facteur dc stnrcture trouvê par I'upproxirutrlion clu r:hautp llloycll pollr UII

plasma à une contposante (Z:l) clans lc cas «lc f : 0'9

Diffusion cl,une particule itnpuretô cltrtrs urt pltlsrtttr t\ dcux.corrrposatrtcs

a.,u,511(lc,c"r) trouvê par l'approxitnatiort clu chantp uloyen (i; 25) eu fonctiott

A" rj", pour k:0.618, k:0'875, k-f il8ll et k:1'856

4.1 Fonction cl,autocorrélatiorr du r;harnp (lltx:t,ri<qrrc J)olrr llll plttsma à tttt«r cOm-

T4

2l

22

22

23

49

77

89

104

105

74

t.2

3.1

3.2

posarrte (Z:1) et I : 0'5

4.2 Fouction d'autor:orrélat;ion dc la vitttssc l)ollr lln

(H+r50%,Ha+250%) clans le cius de f : 0'02

Fonction cl'autocorrélirtion «lcs vitcsscs l)ollr llII

(Z:7) dans lc «:as de 1' : 0'5

4.3

4.4

Èonction cl'autocorrêlatitln clu charnll pollr tlll pla^srna i\ rl,'ttx courposautcs
105

plasnta à tlrtttx comPosatrtes
106

(H+r50%,Hct25)%,) clirtts lc cas dtr [' : 0'02



vu

Liste I)es Tables

Coefficient de diffusion trouvé par l'approximation discorrnected Dt et Ia

Jyrrroriqr" rnoleculaire pour ur plasma à une cornposante (Z:l) en fonction

def

Comparaison entre les D* de notre modèle et D6r9bl1"l1.p"r ladynaurique

moléculaire pour un plasma à deux composantes 1A+tfOgi,I{e+250%) pour

différentes valeurs de f '
g.2 Coefficient de diffusion pour un mélangc (A'+rt 'He+t) 

aÿ(jc n:8'1016

4.1 Valeurs des paramètres c.rs et ar1 dans notre ntodèle obte:nues avec un g(r)

semi- empirirlue dans le cas (OCP) et Ie cas (?CP) pour rlillérents paramètres

du couPlage f

74

89

89

L04

2.L

3.1

r-



Dédicace

A ma mère, pour tout ce que elle fait pour moi, pour son s,uivi et son

soutien moral. A mon père, qui est toujours l'homrne partinit. A mes

soeuns: soulaf, samira, wafa, sabah et farida' A mes frèrr:s: Djabre'

Fhrsse et Alas El Dine. A mon amie qui m'â encouragê Lorliza Moumi

et son mari et sa Petite fille Kinza'

r



Remercierner*s

J'exprime ma gratitude à Mr Md,T.Mettair, maitre cle conlérence au centre uni-

versitaire de Ouargla (CUO) pour avoir accepté diriger cette thèse el pour ses conseils, ees

orientations' ses encouragements et sa bienveillance, je tiens à le rer:,ercier pour toutes les

discussions menées tout au long cle ce travail.

J'adresse également de vifs remerciments à Monsieur Dr.F. Khelfaoui, maitre de

coufêrence au CUO, pour les prêcieux conseils dans la réclactiou de ce Lte thèse et d,accepter

d'être membre du jury.

Je rernercie Monsieur Md. K.Tidjani maitrei de c<-rnfêr.ence trt Directeur clu CUO,

pour m'avoir honorer d'accepter cle présider le jury, Monsieur l{"1},ouguettaia du C1IO,

Monsieur N.Bouzid tlu cuo et i\{onsieur F.Reuarnira cle l,uuiversiiri cle cr:nstantiue, qui

ont bien voulu consacrer une part'ie tie leur précieux temps à l'exarlqn de cett,e ihèse.

Enfin mes rernerciement ies plus chaleureux vont à

primaire, moyeune, scondaire, gracluaLion et p.st-gr.acluation.

M. Samira et C.Keltoum.

rnes enseignants de classes:

Ainsi qu'à Mesdemr"riselles

i

I



Abstract

In thi,s thes,Ls, we compute the self d,iffusion cofficient using the "disconnected,

approrimation ,', wh,ich giues an erpression for this cofficient as a funcLion of the dynam-

ics ayd, static structure factors. These latter are also detertn'ined, using the mean fi'eld,

approùrnati,on in the ole iontc component plasma and tlr,e two-ion'ic corr',ponent plasma,

The thermod,ynamic quantities and the relatiue properties which rcJer to these quan-

titi,es are ,uery i,mportant parameters in the plasma diagnosis. Th,e calcu,lation of all these

quarùiti.es is basd, on the knowledge of the pair distribution Junction, wltich plays a tunda-

mental role. Our results seem to be close to those front' the rn'olecular d'1;lnamics model.

Computing of uutocorrelation function o! the electri,c fi,eld seen by an impurity ion

and oJ the uelocity of the same impurr,ty i,on, has been tleaeloped using r', theoretical model.

This mod,el makes use of the d,iffusion cofficient irt, th,e d'isconnected approtimation and,

the po,i,r di.styi,bution Juction, which was taken,'in a sem'i-empirical !onn'. We find a good'

agreement between o,uy theoretical result and those fi'orn nt'oleculur dynumics. These results

stimulote us to ,improue tlte line profi,l analytic cornputation mod,els ultich are nothirtg but

the Fouüer transform of certain autocomelation function'



Résumé

Dans cette thèse, nous calc'ulons le coffir.i:ent d.e transport ,;elf-d,iffus'i'on dans

le cad,re tle l'approrimation "drsconnected ", qu'i donrte'une elpress'i'ort à" ce coefficient en

foncti,on des facteurs de st,ru,cture d,ynarrûque et sttt'tique, Ces dernier.s sont ù, leur tour

déter"minés par I'utilisation de I'approrimatiort, du clmrrtyt rnoAen aussi btr,:rt pour un plasma

à, une composante que pour un plasma à deur composan'tes'

Les grartdeurs th,eyrnod,ynamiques ains'i q'ue les proprr,étes relatittes à ces grandeurs

sont des paramètres très importants dans le diagnosti.c du Ttlasma. Les ct,lculs d,e toutes ces

g,andeurs sont basés sut. la connai,ssance d,e la forr,ctiort de distribtr,tiort t'aùiale de paire qui

joue un rôle principal. Nos résultats d,e calcul théo'ri.que ne diffèrent pa:; trop des résultats

émanant de la dynamique molécula'ire.

{Jn calcul des foncti,ons d,'autocorrÉlation du tltamp électrique subit par un ion im-

pureté et d.e la u,itesse d.u même ion imp'ureté a été dé'uelop|té ù partir d'tt','t, rnodèle théorique'

Ce mod,èle fait appel au coefficient d,e di,ffusion de l''iorr,'im,pureté calculé par l'approtimation

n d,isconnected, " et ù la fonction d.e d,i,stri,bution ratl'iale que nous auon's ['' "ise sous une forme

semi.-emprique. Diuerses com,paraisons entre les ré.sultats théoriques de t',otre mod,èle et ceu't

d,e la d,ylami;que moléculaire, ont montré un bort, accord. Cec'i enc:ouroge les ch,ercheurs ù'

améliorer les mod,èles analytiques relati,fs au calc.ul des profils de ra'ies sytectrales qui rte sont

rien d'autre que les transformées de Fo'urier de certa'irtes Joncti,ons d'au'tocorr'élati,on.



Introduction générale

La physique des plasmas science datant du xxu siecle [1], est rLée de l'étude des

décha.rges dans les gaz. Depuis 1920 (c'est en 1923 que les physiciens Liingmuir et Tonks

ont introduit pour la pre[rière fois le terrne plasma pour dêsigner le gaz ionisê contenu

d.ans un tube à dêcharges), cette discipline s'est consi<lérablement développée en raison de

son intérêt industriel et académique (milieux naturels, applications indrrstrielles, etc ... )'

Intégrant I'essentiel des conûaissances de la physique rnoderne, dans la nature, le plasma

constitue le quatrième êtat de la matière et fait suite dans l'ordre croissant des températures

aux états solide, Iiquide et gazeux. On pense actuellement que le plasmii constitue 99% de

1'univers.

La physique de plasma tient donc une place importante dans l'étude des milieux

naturels, surtout astrophysiques et des gaz ionisés procluits en laboratc'ire' Sans doute, la

cornplexité de cette matière, quatrième état de la matière, exige pour l'étude, l'introduction

cle tous les domaines de Ia physique (mécanique statistique, théorie «ie collision, théorie

ciuétique, équation de transport etc"' )

Les plasmas sont caractérisés par leur <lensité, Ieur tempéra1,ure ionique et leur

paramètre de couplage.... La physique de plasma couvle un large dom:rine de densité élec-

tronique allant de 10 particules par cm3 dans les espaces interstcllaires par exemple, à

lg2aparticules par cm3 dans les métaux et les êtoiles et pour des temPêratures comprises

entre l02oK (espace interstellaire) et 108'K (intérieur tles étoiles, pltilma de fusion). La

figure (0.1) représente les conditions d'existence de milieu chargé et donc de plasma [1] en

fonction de la densitê et cle la température'
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Figure 0.1-: Les conditions d'exisüence des plasriras usuels.

A l'ôquilibre therrnodynarnique, le gaz ionisê est constii,ué d'ions, d'êiectrons et de

neutres (atomes ou molécules): les palticules chalgées (ions, élerrtrons) interagissent par un

potentiel coulombien. Le milieu est alore caractérisê par les cltnsités de chaque espèce et

une température unique cl'eusetnble. On pcut di;tinguer alor.., i.rois famîlles de plasrna:

' Les plasmas froi<ls: Ies ions et les neutres restent à iles températures inférieures

à 100 I{o et les électrons sont à cles températures élevêes (applicatiol au traiüement des

surfaces, à l'élaboration de nouveaux matêriaux, à la dépolluti,:,n, à la génêration d'@one,

à la chimie assislée par plasura, etc..,).

"Les plasrnas thermiques: càraltérises par d.es teurlrêratures de fonctiounement

supérieureê à 300 .fi' (utilisaùion des cha' ges d'arc pour 1â soud,r,re, la découpe, la ptojectiprr

de matière, la dépoltutior. , etc...,*

Les plasmas chauds: *ôrrespondantn à des tempérâtures supérieures à 10BI(o

couroflne

*.{, -1

q

'I

,\,

t
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. ILs sont utilisês pr:rur trrrociuire cie l'énergie êlec'trirlue à partii: de l,r fusion contrôlêe.

Nous traitcilts dans not,re t,irèse un grr.tnri trornbre rle prr':bJ,rmes rle transport, prin-

cipalernenü le coelliciernt de diftusi<-in clals ur plir:lmti. Le calcu] clc ce coetlicie,t dans u,

rnilieu chargê a âiê lalgeurent êbur-lié datrs de loribreux laboratoirer; dans le mo,cle utilisaut

dilrérents modèles er approcires, en particulii:r celle.i de la théorie clt, la reponse linêaire [21 et

rce la dynamiclue moléculaire [3] (apl.ienclice 1r). Dans notre lrayail, rir:us utilisons un rnodèle

basé sur deux principales apprt-.:xirrrations en l'ciccurence I'approxirration ,, disconuected ,,

[4]t5][6j et I'approxirnarion du c]rarnp moyen [{j[71 p,_,ur un;rlasnra à une cornpr.rsante ion_

ique (OCP) et un plasnra à deux r..r>tnposaute;; ('i'(.tP). La contiai,isêr,tce clê ce coelficient sert

datts la physique des plasmas à êtudicr par e.rlerripkr la rela.yaLion des ions rayonpants au

sein du piasrna. L'(rt.tr<le cles prriPrii'tôs rkrs ir'rns irnpuretir esl explr.ilée cla's lers tech,iques

speciroscopiques dans le développement des iasers X et, dans la fusion par confinement in-

ertiel (FCI) [8]. Un nrodèle traitant ces propriêLês a un étê préseniê [4] pour un plasma à

une composante it_inir1ue.

Nous présenlons aussi un moclèle de calcul c.le la foncticn d'aucorrélation de la

vitesse et du champ Ôlectrique à l'airic cle ia tcchrritlue de I'opôrateur cle projection [g] et cle

la fonction de Creen-I(ubo qui relie ie cr:effic:ienl t1e üransport cle cliffusion avec la fonction

'C'autocorrêlation clevitesse [10]. Pour les cleux types de plasma (OCp et TCp),la fonction

d'autocorrélation du microchamp ionique dêpencl indirectemeut du :oefficient cle diffusion et

aussi de la fonction de distributiott de paire qui joue un rôle irnportirnü dans l'êlaboration du

modèle et da:rs tous les calculs cles propriétes staticlues et riynar:ri{lues dâns le plasma. En

etlkt, Ia fonctir:n ci'autocorrélatir-rn clu microcharnp est ia cluantité rtatistique, qui intéresse
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particulièrment les speclrc;scopistes clanr le calcul cles pro{ils de raies It:;] . cette fonction est

étroitement üée à la notion de dynarnique cians le pla.sma et penrret c-i-.. counattre Ie temps

de corrélation du chanp corresponclant,. Les proiils de raies <1es constir,uanùs de l,univers et

des étoiles ont une très grartde impoltauce rlans l'ar alyse des ast,rophlrsiciens.

La thèse se colnpose essentiellement t1e ileux parties, l'une comporte le calcul

du coefficient de transpol't cle ciiffusion pour un plasrna à une comprsante ioniques puis

à cleux cornposantes ioniques et ce, clans le cadre cles apprr:ximatir:rrs,'discr:nnected,, et

champ moyen, l'autre compr-rrte le calcul des tbnctions cl'autcrcorrélaiion des vitesses et des

champs par noùre modèle ühéorique. co moclèle est basé sur la conn,lissance cles valeurs

du coellicient de difÏusion que llous avons calculê par les approximatioiis prêcêdentes citées

dans la première partie.

Dans le premier chapitre, nous rappelons Jes diltêrentes prc,priétés clynamiques,

colnme la fonction de corrêlatiott ternporelle, les thcteurs de structures clynamiques [16], et

les propriétês statiques, comlne la fr:nction cle disùribulion cle paire ei le facteur de süructure

statique, qui sont d'utilité dans tous les développeurents ultérieurs. lious rappelons aussi

les équations de base utiles (l'écluation cle Louiville, l'écluation cinétic1u.e, les équations de

tra[sports, les formules de Green- Iiubo etc. ..) et aussi les propriêtés thermo6ynamiques

(l'énergie interne, la pression,...) *, fonction de la fonction de clistribur,ion de paire dans le

cas d'un plasma à une conrpcxanüe.

Dans le deuxième chapitre, nous utilisons la recirnique d.es opériueurs de projecùion

[9] et l'équation cinélique [2] pour ia fonnuiatiou clu cr"refficient cie :litlïsion, puis nous

traitons les approximaùions fond.arnentales pour lr_r çrr1rru, de ce coeflicien: clans nr_itre m,cièle:
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l'approximation "discr.rnnected" [10], clui est utilisée pour àpproximer la fonction de mêmoire

associée à la fonction ci'autocotrêlatiou rie vitesse par url terme de I'opér'aùeur de collision, et

I'approximation du chtrmp moyen [a] , qui est utilisêe clatrs le calcul des facteurs de structures.

Nous nous limitons dans ce deuxiènre cirapitre au ca.s iI'un plasrua à urre seule composaute.

Dans le troisième chapitre, nous utilisoil.s les tnâmes appl'ç1;çi111rtions dans le chapitre

précéclent, mais dans ce cas ie plasma est à deux conrprisantes ioniclue;,, et nous comparons

les résultats de notre moclèle avec ceux donnés par la clynamiqrie mr:léculaire. Nous rap

pelons au passage les propriétés thermodynamiclue (l'énergie intern,:, Ia pression,...) en

foncüion de la fonciion cle distribuùit»i cle paire [.'301.

Dans le quâtrième chapitre, nous préseniolls un mcrdèle thér:rique pour les calculs

de la fonction d'autocorrêlation de Ia vitesse et du champ et ce en ,rtilisant le coefficient

de diffusion calculé dans les chapitres 2 et 3 pour un plasma à une cr:mposante et à deux

composantes, et la foncüion de distribution paire semi-emprique [11], É': nous faisons ensuite

une comparaison du modèle avec les réuultals que rrous avrrns ol.ltetru par Ia dynamique

moléculaire.
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Chapitre 1

Les propriétês statiques et

dynamiques du plasrna

1.1 Introduction

L'étal, rrracroscolli<1tte rl'ttIr systènrc cn éqrrilillre thcrruorl.yuiunirlru-. orr err é<luilibre

thermo<lynamitlrre lor:ai pcut, ôt;re paratu(:l,risô par tttr ccrtaiu rionrlrre «lc varialilr:s exterrsivcs

ou par leurs densités localcs. En rcvanche, à l'échellc rnicros<:opirlrrc, l'ét,al. tl'rrn syst,ème

n'est pas cornll exar:tentent, k-'trorubre de degrés rle liirelté r1'rrn systènle rnacrosoopique est

en effet si grand qu'il est irnpossible d'y avoir une description rnicroscopirlue c«rmplète.

Conrnlc le.s grandeurs ph.r'sique-. r:resurables e-rpérinrentalenrent solt dans la plu-

part du temps des grandeurs rrlacroscopiques. il est, nécessaire pour les déduire des propriétés

microscopiques, de les traiter comme des moyenncs statistiques sur toutes les particules du

système. C'est ainsi que les variables physiques, appelées aussi variables dynamiques, ou



obsn'ables dependeul rles coorclonrÉes ei cles inrlrulsions cle toll [es 1,,:s particules clu

et leurs moyennes scatistiques §e c:3.iç11ç111 poLrr Lrn systè[re ciassiql.ie à l,aicle cle la

de disüribution dats l,espace des phases.

Nous pr.ésenLons dans ce chapitr.e les

ntas, et on considère tout cl,al:orcl un systènre

11

système

lbnction

prr-,priêLés sLatiques rrt, dynamiques des plas_

c'h.sii1-re coniposê ci: N particules.

7,2 Fluctuation

En réaliié la plupart des va.i.bles c.iéiiriiss.rit l'ôtal mtrcre-»:.r-,pique d,un système en

équilibre thermody,atuique (p,es,siorr, ,lasse, ferlpér'*tu,e..,.), srrut cles variables aléatoires

déhnies par des lois cle probabilité. En eitel, les alrpareiis cle me,iure ,e clo,nent qu,une

valeur moyenne' si nous rêpétons la uresrrle piusieurs f.is rlans cie., conditions identiques,

les valeurs trouvées seront diftérentes et l,écart de la vtrleur réellr, cle sa valeur rnoyenne

de l'état d'équilibre thermoclynanrique est appellé ia duct,uatio,. Blle est aussi définie

colnme une déviatic''li aléatoire des piratttle,r's physiquos t-le leurs rir,)yenne' statisiiques de

l'état d'équilibre' c'est ai,si que la cliltisio, tie la lu*riere tr)ai'cl.i milieu-x transparents

est la conséquence cle la fluctuation chi l,inciic;e r,lr: létj.ac:tion. La tltLctuatir_rn cle l,intensitê

de courant dans les circuits éIectriclues est la cause du bruit r-le ii.rrcl, qu,il est impossible

d'êliminer dans les dispositifs raclioélectriclues.

La fluctuation d'une gra,deur r est créflnie par. la ,ormure:uivanre 
[18] :

( 1.1)
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La iluctuation des grandeurs

L2

leurs moyennes statistiques de l'état

une grande importance pour plusieurs

physiques de

d'équËnibre est génêraiement petite, mais son étude a

raiso*s [11]:

. prernièrement:

L,étude des fluctuations nous permet de développer un cadre mathématique, qui,

dans des situations physiques les plus variées permet d'estimer I'arnplitude de flrrctuation

des grandeurs physiques.

.Deuxièmemeut:

Cette étude définit le cadre naturel permettant la comprêhension du phénomène

physique, celui r:i cst fonrlé sur le concept du " mouvernent brownien "lqui décrit bien les

différentes relations entre les propriétés de ces phênomènes physiques, tels que les coefficients

de transport avec la température. Le mécanisme du mouveurent brorn'nien est vital nort

seuia-:mcnt dans Ie formalisme rnais aussi bien pour répondre aux questions "comment étant

clonrlé un système hors d'équilibre, puisse t-il atteindre l'état d'équilibre final?, (où bien

étarnt donné un système en êquilibre thermodynamique peut-il persister dans cet état ? ")'

.troisièmement:

L,étude des fluctuations qui dépendent du temps introduit le concept de la fonction

de c,r:rrélation temporelle qui joue un rôle important dans l'établissement des relations entre

vertaumicroscopelemouvementirrégulierdepetitesparticu1es
de pecllen en suspension dans I'eau. Ce moul'ement incessant et désordonné. Le paramètre important pour

l,existence de ce mouvement est le rapport entre la masse de la particule bron'nienne et la masse des mdlécules

de fru:ide environnant.
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les propriétés de dissipation (macrosctrpiques) du système telles que; la viscosité de fluide,

la résistance électrique, avec les propriétés microscopiques de ce systènie à l,état d,équilibre

Ces relations entre les processus irréversibles(macroscopiques) d'une part, et

propriétés d'équilibre (microscopique) d'autre part, sont éxprimées par le théorème

fl uctuation- dissipation2.

1.3 La fluctuation de la densité en équilibre

Supposons en premier lieu que le gaz considéré soit à l'état d'équilibre tfuernocly-

namique du point de vue macroscopique c'est à dire que les couditions extérieures qui lui

sont imposées (V, T..) ne varient pas en temps et en espace. Cet état est obtenu si l'on a

attendu suffisamment longtemps après le remplissage du rêcipient contenant le gaz.

Nous sa','ons que, en réalité, cet équilibre macroscopique caclie unc agitation éter-

nelle au niveau microscopique: les molécuies sont en rnouvenreut iucéssant à des vitesses

assez considérables.

L'agitation thermique s'accompagne de fluctuation, par exemple, le nombre de

molécules qui se trouvent dans la moitié du récipient n'est pas exactement et constanment

égal à N/2. Ce nombre fluctue au cours de temps autour de cette valeur moyenne et

l'amplitude de ces fluctuations est petite mais n,est jamais nulle.

Pour concrétiser les arguments qui vont suivre imaginons que nous puissions compter,

à chaque instant t les molécules qui se trouvent dans une région déterminée et fixée du récip

Iinéaire.ilfournitunereiationtrèsgénéraIeentre.d,unepart,la
réponse et la relaxation. et d'autre part. les fluctuations relie la dissipation d'énergie au cours des processus
irréversibles et les fluctuations thermiques à l'équilibre.

Ies

de
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ient contenant le gaz. Les nombres n(t) obtenus portês en fonction du temps t ont l,allure

représentée sur la figure (1.1)[13]

Figure 1.1: Dans un gaz en équilibre macroscopique, on mesure les nombres n(t) qui se
trouvent à I'instant t dans une rêgion fixée (a). L'allure des variations de n(t) (b).

L.4 Equation d'évolution de BBGKY (équation de trans-

port)

Considérons un fluide constitué d'un grand nombre de l/ partir:ules identiques sans

structure interne et en mouvement à I'intérieur d'un récipient de volume V- Ce système

peut être décrit microscopiquement par la mécanique classique. L'état macroscopique de

ce système est caractérisé par une fonction appelée densité de probabilité: /N(7N,î*)

dans l'espace de phase à 6n/ dimensions (3N variables de positions et 3lV d'impulsions).

on peut dire que: f * (?* ,î*)d.?* îN est la probabilité pour que, à l'insrant t, I'une

quelconque des particules se trouve au point ?1 avec l'impulsions )+1, une autre au point

?2 avec l'impulsion ÿ2, etc....

{a }
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B_iendntendu, cette probabilité. est normalisée à chaque instant t, c'est à dire

que[16]:

l,f'(?', î*)d'?*îN -'î (1'2)

L,évolution de la densité .fiv par râppoIt le temps est donné par l'équation dc Louiville

classique:

ô ^n, . -- -^r)- pN - {rr,/r} (1.3)
al

où le symbole {..} désigne le crochet de poisson ainsi défini:

'!- t a'Aag dB dA\
.;7 \dr; d'pi aro apn) (1'4)

L,équation de Liouville (1.3) exprime l'invariance de la fonction de distribution

à particules multiples sous la translation du temps c'est que sa dérivé totale par rapport au

temps est identiquemcnt nulle:

4 r, :0 (1.5)
dt"

êrivées d" -fN à l'instant t :ou plus explicitement, en utilisant les dérivées de l" à l'tnsr

otN *$qt q1 *$ g.{:o (1.6)
æ ' li dt' dr'; ' 3. dt dqo

qui peut s'écrire sous forme opératorielle comme:

(1.7)
fir. : -iLrN

i
I
I

r
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- -- ^l:-r^ : ^L^^..^ l--*^-* * ato
B-ierr-éirtetrdu, cette probabilité'est normali§ée à chaque instant t, c'est à dire

que[16]:

.[ r* {r* ,î*)d,?*îN :-1 (1.2)

L'évolution de la densitê .fiv par rappolt le temps est donnê par l'équation dc Louiville

classique:

*t*:{n'l'i
où le symbole {..} désigne le crochet de poisson ainsi défini:

,N

{A,Bt:Ë (##,-##) (1 4)

L,équation de Liouville (1.3) exprime I'invariance de la fonction de distribution

à particules multiples sous la translation du temps c'est que sa dérivê totale par rapport au

temps est identiquemcnt nulle:

! r, :0 (1.5)
dtr

ou plus explicitement, en utilisant les dérivêes du .fN à l'instant J :

ôlN .$o', d'lN +S@.{1 :o (1.6)
ôt ' li at' drt ' fr d, dqt

qui peut s'écrire sous forme opératorielle comme:

(1.3)

(1.7)*r* : -i'LrN
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La solution formelle de cette dernière équation prend la forme suivante:

f* (rN ,p* ,ü) : exp(- iLù1{ tN ipN ,o) (1.8)

où /N(rN,pN,0) est la densité de la probabilité à I'instant ü:0 c'est à dire la densité de

probabilité à l'équilibre thermodynamique'

A partir de la densité de probabilité .fN, on définit une suite de fonctions de

distributions rêduites à n particules (n < N), qui éxpriment Ia densité de probabilité de

trou'er, à I'instant ü, n particules (indépendamment des N-n particules restantes) sur les

positionsT i= 7,2,-..,navec les impulsions p'1:1,2,"',',[16]:

f"(r'",P",t) : f"(? r,7r"'7 n,î r,îr"'î")

: N! f 
[.fN("N-pN)6r*-n)6,r@-n)@-n)t J

: # [ "' .[ t. O* ,pN)d?n+r"dîNdî'*'"'d7,N (1'e)

La normalisation de cette fonction /'est exprimée comme suit:

* I " I r"u",p\dîfi'?2"'dî^dî''dî2"'dî* : nt(r,{i (i'10)

,^f!/(N-n)! est le nombre de façons distinctes de choi§r n particules parmi l'ensemble des

l[ particules, et I'on a aussi:

I f*'orn+rdî,+t: (N - n) f (1-r 1)
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qui est un ensembl"?cqr.tions couplêàs. La connaissance de /1(r,a1,p,+r) est condition-

nêe par la connaissance de f2(r-,,+r,pn+r), celle de f2(tn*r,pn+t) par ls(r.+r,pa+r), etc...:

c'est la hiérarchie BBGI(Y (Bougoliuirov, Born, Green, Kirku,ood et yvon). Dans le cas le

plus important où n:7, c'est l'équation d'évorution pour lr(îr,ît,t) qui fait intenenir

la fonction à deux particules îr(îr,?yîr,îz,t) [13], donc:

l*. * #, + F1o#l r' r',,î,,t)
f a tt,-.--) + \ d ^,,a,_I mu (?, - î r) ù T' (-.r'' r, 7 r, î r, ÿ r, fia? ra? raÿ raf, z e.tz)

Remarque: à l'équilibre thermodynamique Ia densité de probabilité ne doit pas dépen4re

explicitement du temps, elle est simplement notée /fl(r',p,) : la densité de probabilité

d'équilibre pour N partir:ules classiquement identiques est donnée par :

.f#(,N, P',) : # *Jexp {-ÉH1,, (,* ,p* ,v)} (1.13)

ou

zn(v,,) : ,|. I .l *, {-§uN1,N ,pN ,v)} drN dpN .

On peut gênéraliser les équations données dans le cas d'urr plasma à une espèce,

de façon à les appliquer à un milieu constitué de plusieurs espèces de particules chargées.

Supposons, que le gaz soit constitué de Nr particules de type a et N2 particules de

type 0, et désignons par d0o et dQB les éléments de volume des espaces de phase à 6ryret

à 6ifz dimensions respectivement.

Donc les fonctions de distribution des particules de type i (a ou B) sont définies

par la formule[44]:
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(1.14)f,(?\,ÿ'r): x, I y* 48ffu;
J d r'rd 1t't,

où Nr est le nombre total de particules de type i et n/ : Nr * tr/z

Les fonctions de distribution doubies et relatires aux particules de type

et j : n où B) sont définies par les formules:

i,et i (i

fu(?ir,

14(?i,

?i,pi)

,"-1,îi)

(1. 15)

( 1. 16)

N,tN, -rl I f

^/,(1ÿ, 
-rl Ir.

î",

p'i,

d{l"d,QB.
dîidî,I(tîLdî,,

dQ*dQp.

d?1dîidîrzdîL

1.5 Les propriétés gênérales de la fonction de corrélation

1-5.1 Les fonctions de corrélation spatiale (distribution radiale)

Les propriétés de transport et d'autres propriétés dans les fluides chargés sont

reliées pâr une relation étroite avec leur structure et la répartition cles rlistances entre les

atolnes darts le liquide. Les infornrations essentielles sur cettc répartition sont fournies par

la fonction de distribution radiale des paires g(r) définie de la façon suivante [15]:

Si nous considérons un atome centré en "O", le nornbre z(r) d,atornes dont les

centres se trouvent à une distance de',O,, r,zriant entre r et r * dr est donné par :

n(r)dr : 4nr2 g(r)clr (t.17)

Si dV : Anrzdr est un élément de volume centré en un point ,,M,, situé à une

distance r de I'origina"O", g(r)dr est le nombre d'atomes situés dans l,élénient de volume



19

dl/ rnoyennê sur toutes lerr orientations possibles du vecteur Clfr . L,u quantité g(r)ctr esi

pratiquernent nulle à i'irt[érieur d'une sphère de ra.yon r : Z,t-o (r:u r"' t,si le rayon atomique )

à cause de I'impénétral:ilité des sphères. Elie prêserite un premier pii, arroncli autour de 2r"

correspondant à la prêsence des premiers atone; voisins. Lorsque r augmente, g(r) préseute

plusieurs oscillations artrorties qui traduisent I'effet cles secr:rndes, trclsièmes voisins. etc....

En générale, ia fonction de distribution ile n p;rticriles cst di,linie par la probabilité

de cette façon [16]:

sk\") : lr" Pltl T'r' 7!, .,,î *) ( 1.18)

P'rt( r'',,=i'2):1/zN {. . /**u [ ,rt,6,1r'N)j rili;j.JJ
où u.,r,. (r N) clésigne 1'éuergie potentielle cl, int erac I ir_rn.

Les fc-inctioris de distribuiion les plus utilisées s.,nt ies fr"i

racliales de paires, qui sont définies cle la manière suil.ante:

ttît (1.1e)

ctir.ins de corrélation

(1.20)

g(r) est une distribution staticpe extrêmenrent importante. Elle caractérise com-

plètement Ie comportement d'un fluicle classique (à symêtrie sphêric1u,: ). Cette clistribution

peut être calculée directerneut par I'expérience cle R--X ou par la métl.ode cle la dynamique

molêculairo. Cette fonction e étê tabulée pour plusieurtr valeurs rlu pr,uamètre 6e couplage

I drrns Ie cas d'un plasura à une composante par llansen (1()73) 12]. Lin exeurple est montrê
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sur Ia fgure (1.2) à piirtir duquel n(iu$ p()uvons calculer les prrtpriétê-, thermodynamiques

(l'ênergie interne, i'êquation d'étaü..) [17], ]es tàcteur:s tie structures(II:rnsen et al 1gZ5) [Z],

les fonciions d'autocorrelation du uricrocharnp elearique du sysièrne[l 3] t19].

A cause de g(r) ---:'1 quanrl ,- -*1, il esl irlporlant, de c]ô1inir une autre fonction

h(r) qui est reliêe à S{r) par la relation [20]:

ri(r) :t)lr)-t (1.21)

la fonction cle corréiatic;n h(r) mesure le clegré cle ccirrélation spatiale,lans le système. EIle

décrit la corrêlation entre deux particuies: en absence cle corréiation s1 atiale ir(r) est égale

à zêro c'est à dire que h(r) r---iO quanct lrl --* *.

On introduit une autre fonction dite de corrélation ciirecte, qrriest reliêe avec à(r)

et g(r') par la fonnule d'Orstein-Zernicke(191a)[1tf]:

ir(r) :c(r)+ rlOlr-;'l)n{,.')a,. (1.22)

La fonction de corrêlatiou de pai-r'e ciassique g(r) pour- une (1ripèce, peut être ex-

primée simplernent à partir de l'ênergie d'irrteractirxr eutre deux pa r"ticules de la façon

suivante [1-]:

g(r') =' '-1uF)

Ce résultat peut être géneralisê en êcrivant:

(1.23)

o;.i (r)

9t5\r) : e- 
*is-

(1.24)
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La fonction de distribution des paires est obtenue à la limite ile faible couplage

par deux théories: Debey Uuckfl ï2lll22)et "Abe-Mayer Cluster Expansion " [23][2a]; tandis

que poru le couplage fort, on peut utiliser les méthodes de Monte Carkr (1.2) [25] [26] ou

bien celle de "Hypernetted Chain Equation"[2fl.

Il existe d'autres méthodes de calcul des fonctions de distribution des paires util-

isant différents modèles et thôories. Nous utilisons dans notre travail Ia méthode semi-

empirique proposêe par B,Held et al [11] (voir les figures ...X1.3) (1.4) (:t.5).

.-"/-"-*

Figure l,.2: Fonction radiale de paires pour un plasma à une composante, en absci§se a : r /a
(à partir d'un calcul de simulation par Ia méthode de Monte carlo)
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Figure 1..3: Fonction de distribution g(y) pour un plasma à une composante (Z:l) par la
mêthode semi-emprique (Held) [4], où y:rla

Figure 1.4: Fonction de paire à une espèce (semi empirique)

-F1m,Fs
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|r=0.5,Zo=9. Zo= 1

r.. 5,15

Figure 1.5: Fonction de paire pour deux espèces

1,5,2 Les sçrandeurs therr,odynarniques et ra fonction g(r)

Cornnre nous I'avotls déjà dit clans le paragraphe prêcêclant, nr:us pou\rons calculer

à partir de la l'onction d.e distributrlon radiate g(r) toutes les grandeure thermodynarniquea

nécesçaires porrr rtéfinir le cornporrerr*n, *"";::;;"-.";";r";-;.;::""""'

ta frrn6li-111 de partition est reliée à I'énergie libre par la relation suivanie [16]:

Zw(V,") : exp(-ÉFr,r) (1.25)

Ç'esi uno rolaiion fr:uclatnentale, qui relie la mécanique statistiquo à la thernrocly-

namique' Notl; savons qrt'à partir de cette f<':nction, on perrt calculer toutes les grandeurs

thermodynamique, qui sont délinies en fonction cle la distribuiion radiale 9(r).

L'ént'rgie interne est Ia r.aleur moyenne cle l'énergie iotale Hamiltoniene I{1*,(pN, rN).

dans I'ensembte canonique classique:
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où 1r1,,(rN) est l,é,ergie potentielle d'interaction entre les diverses particules cortstituattt

le système. Les deux termes de cette dernière expression sont respectivement l'énergie

cinétique moyenne et l'é[ergie potentielle moyenne. L',énergie d'interaction entre les diverses

particules est donnée par [28] (nous supposons que le potentiel d'interaction entre deux

particules est à symétrie sphêrique et donc ne dépendant que de la distance séparant ces

deux mêmes particules):

u : ,1 ,,,, I ou* ar* u*(PN ,rN1"-9a*v zN(v,r:) .l

u : f,Nxur. * .[ 
e*p(*8,,("N)),r("')d"'

NN
,r(r') : » "l?n - î il) : !'u(r;i)

i<j

(1.26)

(1.27)

(1.28)

i<j

donc l'énergie potentielle moyenne peut être écrite coiltme:

(rr("')) : ^r/^r-1\ 1 frv (rY - r/ .' I e-l3v*u(ro)d?N....d?^,2 'ZN.l -

N(,^'r - t) . l' 
"-0,* 

.[ u(ro)dTy...d'? ru dî fi?22 ..1 " Ztt

I f , t2 r+ +\'----+,-'
a I o(rrùP'lli't - r'2)d' r fi r 2

et finalement l,énergie totale par unité de nombre de particules est donnée par[28]:

(1.2e)

Le second terme de l'équation (1.29) porte une interprétation physique claire: En

effet l,énergie potentielle d'interaction entre une particule et les particules situées dans la

fr : f,x,r . iÏ 
^nse) 

nrz d,r

0

-t

I

i
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couronne sphârique entre r et r * dr est, rcprêsentée par le terme gu,(r)gî)A,înzdr, où

pg(r) esi cons;idérée comme une ciensitê lcrcale. L'énergie pr:tentielle totale est trouvée par

inùêgraüion s;r toutes les valeuls cle r rnultipliée par N/2. Le facteur ,lI a êté introduit

pârce que n'futrporte quelle particule de l'ensernble des N particules peut être choisie coülrne

un particuie , trrtrêe à I'origine.

On 1:eut clériver une autre relation semhlable entre la pression moyenne et l,intêgra.le

sur le proctuit de g(r) et la force (*d,u(r)ldr). La pression est reliée à la fonction de partition

par:

P:-#: IiBrW
pression est indêpendante

est un cube de dirnension

partition) comme:

(1.30)

de la forme du

linéaire L, et on

( 1.32)

I)a.nr; la. limite thermodynamique, la

récipient; en ,:tfeb si cln suppose que le récipient

écriü f intêgrale de configuration (la fonciion de

ZN:

et en changennt les variables

Z, par E: ri//, al,rïs:

- B" Y cl'r t tI,!J $, 4,, .dx 7,s dÿ jvdâN (1.31)

que les limitee des intégrales sont inclépenclantes de

7,,, : - e?l" drl c{f r d?r .,, Æru @,r,,rl?lr

ry- .=,ry1.À,_1 [ ,_s,,^-rfit..dîN _dV J' -,s,,n#dâ..,dv N (1.33)

I,L

I t"00
de sorte

11
,rW f f, J,'.Ju00

l1
\', [ {-ri;I ".l ''

00
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En revonant aux varial:les cle clépart, op obtient l'êquation dognânt la preonion qui

n'est rien d'auür: que l'équaüitin rl'état:

p : I{oTllttztt : ry dzw * ÿKsr' dI, * z* ,ty : --7-- # 1,,,#*n(r12\drfi,r2 (1.r4)

d'où;

#æ:r- #frl,Yntr)4xrzrtr (1.3b)

1.5.3 La forr :tion de corrêlat ion temporelle

Plusieu :s problèmes et pr:opriétês dynarnirlues peuvent ritre êclaircis et dêterminés

pal la connaissant'e de I'intôgrale sr-rr.certaines fonct,ions appelées les fonctions de corrélation

temporelles, Ces fr:nctions jouent un rôle impr:rtant dans la mécanique statistique hors

êquilibre semblable au t'ôle que joue Ia fcrnction de partition dr-rns Ia rnécanique statisiique

en êquilibrer

On dêtl'iL alors la. ft:rrr:tîttrr cie corréla.tiou temporelle clans le cas gênéral d,une

fonction de n varialtles (:omnre:

(l..rrAr...A. : ($A2...Ao) (1.36)

Ar=r,:...,(t) : &" V* ç), PN(ü)l (1.37)

où
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et 2 est la dimension de l'espace et N ebt ie nombre de particules. Dans le cas particulier

d'une fonction rle deux rariables dynamiques3:

A(t): [,''(t),rr*(t)] et B(i) : [rN1t;,pN1t;]

CBa: @O+ s)B(s)) (1.3e)

La nroyenne sur les deux fonctions A et B

La première consiste à faire une moyenne d'ensemble

phase) [16]:

peut être effectuée de deri-x façons'

(nroyenne statistique sur l'espace de

(1.41)

l# l"("),p' (r)] -4 [r' (r),p'(s)] drN (s)rIPN(s)

dr^*(s) (1.40)

(B(t + s),a(s))

: I g 
1,.* O* s),pN (t + s)]

.l L\

f: 
./ "rr, 

iLt).8(ùff (s),4(s)

où -L est I'opérateur Louivillien dc la

faire une ulo)'elure sru le terttps :

mécanique classique, tandis que la seconrle consiste à

(B(t+s).a(s)) :j* : j ,nts*t')A( s+t'|)dt'
0

ori /# [rNis),pN(s)] est la densité de probabilité dans l'espace des phases [rN,fN] a

l'instant s. Elle s'appelle aussi fonction de distribution à particules multiples [A.Akhiezer,

S. Peletminski]. Si le système est isolé, l'hamiltonien est une constante de mouvement (

3les yariables dynamiques sont des grandeurs physiques fonctions des coordonnées et des implusions. et

ne dépendent pas explicitement du temps
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./
conservation d'énergie ) et CBt(t) est indépendante du choix de l'origine des temps. donc

la fonction de corrélation est dite stationnaire. Il est habituel de mettre s : 0 et on écrira

Cae$) de la façon suivante:

Caa(t): (B(r)A(0)) : (B(t)A) où .4 :,4(0) (1'42)

Si les variables sont des fonctions complexes, la fonction de corrélation qui est

souvent utilisée et portant de l'intérêt en physique est (B(t)'4-)'

Les propriétés de stationnarité des fonctions de corrélation temporelles sont les

suivautes [16]:

d

ds\B(t + s)A(s)) =

ainsi (r U)A> : - (uf,l a), aon"

(B(t+ s)A(s)) :s

En particulier

/r a\: o\-/

la répétition de la dérivé relativement à la rariable s

utiles, et qui peuvent être aussi dêduits de la définition

(1.43)

(1.44)

(1.45)

conduit à un nombre de résultats

(1.39), par exemple:

(a t, * ")a(")) + (r1t + s) a (s))

d

a

#,uu,o, : (a rrla) :rim 1 j n u+t')A(t')dt'
0

!'
I
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.r.
1r: -lirnl I eO+t')A(t')dt'I+,t*1 [u(t+/)A(t)]"r.l

r-co 'Ô T+æ

t \ (1.46): -\B(t)A)

L,extension de la dérir.ation à des ordres rrpéri".,.. <1e Ia foncti on Cs4(t) est

insignifiant dans notre approche. Il est claire que 
rI!3 

Cee(t): (BA), et qu'à partir de

l'inégalité de Schwartz [16] en peut écrire:

lCnn(t)l < (lB,4l ) (1.47)

"t At CBeU):lrn? (B(t).A(ü)) : (BA)'

II est souvent commod.e rl'extraire la partie invariante des variables et de calculer

la fonction de corrélation des parties fluctuantes'

ce.a(t): ([B(r) - (B)] t/(0) - (A)l) : (ô8(r)6.4(0)) (1'48)

Ceci assure qrte CBa(t) tend vers zéro à la lirnite infini crr ternps ce qui corrc-

spond physiquement à une perte de corrélation entre les parties fluctuantes des variables en

question.

Si B:A : Cpn(t) est appelée fonction d'autocorrélation de la variable A, les fonc-

tions de ce type sont très utiles car:

i) elles d.onnent une image précise de la dynamique dans le fluide, et permettent

d'obtenir le temps de corrélation de A,

ii) leurs intégrales sur le temps peuvent être directement reliées aux coefficients de

transport [29].



30

ii) leurs intêgrales sur le temps peuvent être directement reliSes aux coefficients de

transport [29],

iü) leurs transformaüions de Fourier sont en relation avec le :pectre expérimentale

(facteur de slructure dynarniqu") [7].

On utilise habituellernent dans le calcul d,e Caa(t) cette forme:

üel(ü):#$Hffi (1.4e)

1.5.4 Le facteur de structure dynamiquc

Le dêveloppernent d'une formule dêclivant la dynamique du comportement micro-

scopique d'un liquide exige l'introcluction d'unp nouvelle ftruction cle ,:iistribution gênêralisée

a'
tlépendant du ternpo. Dans la plupart dee situations, on uüiüse la fonction de corrêlatiou

: spatir:-temporelle gênéralisêe proposé pour la première fbis par Van fIove (1954)[16].

On déûnit premièrement la densité locale[16]:

,f ut? - a,(t)l (1.50)
i=L

où les ? {t) sont les opêrateurs pr:sitions cles différentes particules du système. Puis nous

consiruisôns une fonction d'autocomélation temporelle de Ia dertsit{, C(r, t) donnée par :

c(t,,): * (ËËârr' - ?t(o) - ",(,)r) 
(1.b1)

Cette fonction se laisse scinder en deux termes C, self et C7 rlistinrr.s tels que:

C(î,t): C"(?,t) + C,1?,t)
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Cr(li, t) :

Ca(î,t) :

* (f â r7 - r;(o) - 
',,(,)t)

* (t *,," - F,(o) - ;',r,)r)

(1.52)

(1.53)

(1.55)

Dans le cas classique C(r,t)dr est la probabilitê de trouver un particule i dans une

région rJr autour d'un point r à I'instant t dottné, si une particule j est placêe à I'origine au

même instant t. La séparation de C(? ,t) en cleux terrnes, un self et un distinct, correspond

respectivement aux cas ('i : j) eL (i * i).

La normalisation de la fonction de Van I{ove est déleuninée par Ia normalisation

de Ia fonction delta ( 6)

(1.54)

La frrnction C, décrit la ccirrélati.:n clans le mouvement cl'u n seule particule, c'est

à dile qae ü"dr est la probabilité cle trouver un particule i dans la région dr à l'instant t

sachant qu'à l'instant ü : 0 cette méme particule i êtait à l'originr'. A l'instant ü : 0 La

densité de particuies à un point r vaut:

.[ 
r"ro,t)d1î :, 

",[ c(î,t)d*i : N

N
n(?,t-o) :Iotf-?r(o)l

i=l

avec C',(7,0) : 6(r) eù Ca(Ti,0) : ps(").

On intro<luit alors un facteur S(?,c,,,), appelé facteur de sl,:ucture dynamique, de

Ia manière suivante [7]:
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cr( r', r) :

Ca(î,t) :

* (Ëdr? 7,(o)- r,(,)l)

* (t Ë',' - ,,,i(o) - ;',t,)r)

(1.52)

(1.53)

Dans le cas classique C(r,t)r/r est la probabilitê de trouver un particule z clans une

région dr autour d'un pr:int r à I'insüant t dotrué, si une particule j erit placée à l'origine au

nrême in stant t. La séparation de C (? ,t) en cleux terrnes, un self et un distinct, correspond

respectivement aux cas (i : j) et (i * j).

La normalisation de la fonction de Van Hove est dêteruriné,: par la normalisation

de la fonction delta ( 6)

(1.54)

La fonctir:n C, déclit la r:r-irr'éIation dans le mouvement cl'u n seule particule, c'est

à dire que 6'rdr est Ia probabilité de trouver un particule i dans la L'égion dr à l'instant t

sachautqu'à I'instant ü:0 cette même particule z était à I'originc. A I'instant ü:0la

densitê de particules à un point r vaut:

?c(o)l (1.55)

avec C',(?,0) :6(r) ei 6t(?,0) : ps(r),

---+
Ou introduit alors un facteur,S( h ,r.;), appelê facteur de s1,:ucture dynamique, de

Ia manière suivante [7]:

,[ 
r"ro,t)d? : ,., t c(?,r)dïi : N

N
n(ri,r-û) :Ioir.-

i=l
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ou

r'(?, ü) : * ("(3, r).n(?, o)) * » (e; 
Ët '',ra)- u,(o)) (1.5r)

,11

esü une fonction d'auLocr>rrélaLion de la densité.

Ces deux deruières expressicrns montrenl clue lil lbnctiou cle,liffusion S(î,a.r) est

Ia Irarsfortnation dc Fourier de Ia fonction cl'autocorrê]ation de Ia d nsité, c'est pourquoi

on peut considérer qu'à utt vecteur d'onde clonné Ia fonction .5(?,r.-,) est le spectre des

fluctuations spontanées cle la densiré.

Dans le cas classique, ce facl,eur est une lbnction réeile, puis<1u'à un vecteur d'onde

dottnê, il représente Ia clistribution spectrale cl'un processus cle cliffu,;ion. Donc le facteur

de self structure clynarnique est (dans le cas ou i : j pour ia fonction cle Van Hove) :

æ

ss(?,rt:* {exp(iatlFsçi,tjat (1.b8)tn 
!o,

Notons qu'il y'a une relarion sinrlile enr,re 5(7,.) er C(r,/) à savoir:

s(7,.,): # I "*rr-;T',,ya; | "*oç,-r1c(f ,t)Ltt (l.bg)

et à partir de la séparaticrn de C(r,t.) on lrouve:



{

I

l

i

'l---
s5(?,,.,) : * .[exp(-27:7 

,0, Ï exp(ii.t)c" (?,t)(tt (1'60)

-co

Le facteur de structure dynamique donne aussi 
-une idée sur Ia structrrre de la

matière où bien de la distribution des positions relatives des nrolécules.

Nous pouvons voir ceci de la façon suivante:

En intégrant S(71,a,.,) sur toutes les valeurs de l'énergie transférée nous obtetrons

le facteur de structure statique utile pour la discription de la distribution spatiale de la

matière dans les fluides et les solides [7]:

r
I s(î,a)ù,: : s(T') (1.61)

al*

où les fonctions S(À) et 9(r) sont reliées par la transformé de Fourier [20]:

s(?) :1*, IbO-r1eiî?a? (1.62)
.t

Nous renrarquons que F,(k,0) : s(k) où §(,l,) est le facteur de structure statiquc.

représente la structure microscopique du fluide, et mesurant donc la corrélation cntre les

positions des atomes.

II y, a d,autres relations algébriques entre â(k) et ?(k) (â(k) c'est la transformation

de Fourier de la fonction de corrélation directe c(r)) comme:

11r):='(?,,, (1.63)
' t - nî1tc1

Dans le cas plus général, où le plasma est constitué de plusieurs espèces, les fa'cteurs

de structure partiels sont définis de la même façon, tels que[16]

r1
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Sop(î,..,) :

+
avec 

^9CId( À: ,a) #,Sri.(71,r).

Expérinentalement. les facteurs de structur" rru,lqr,.. et dy1121111.rues sont

par des expériences R-X4 [20]. aussi théoriquement par la dynamique moléculaire

la théorie de la réponse linéaire [311.

t- "'
.oo

1î!a
* / exp(tuf) (n.( l,', i).n ,( À.'.0)\,Ctzt-y J \ ,/

_co
( 1. 64)

rnesurés

[7] et la

1'5'5 Les coefficients de transport et les fonctions d,autocorrêlation

Dans cette discussion nous nous intéressons à ure classe cle phénomènes physiques

possédant certaines caractéristiques communes. On regïoupe ces phénornènes sous le titre

général de pirénoniènes de transport, qui sont caractérisés par des pararnètres importants

et dont le calcul, par des ,réthodes thôoriques, est le but de notre exposé.

Ces pararr*rètres sont des propriétés rnacroscopiques corrrte le coefficient de self dif-

fusion, la Yiscosité de fluidc, la concluctivité électrique et Ia conductivitô thermique. Nous

savolls bien que ces Phértomènes dc transport sont les proccssus tlans lesquels existe un trans-

fert global de matière, d'énergie ou de quantité de mouvement à l'echelle rnacroscopique.

Le calcul des ces coefficiertts cst déterminé à l'aide de l'équatiorr dc Boltznraln clals Ie cas

irors i'équiiibre 1on appiique un ciramp extérieur, réponse linéaire de notre système).

Pendant les dernières années, une nouvelle méthode pour obtenir ces coefficients

fut développée par Green et Kubo (1950, 1960)[46]. A partir de ces travapx il est possible

d'écrire les expressions des coefficients de transport sous formes d,intégrales de certaines

ulefacteurdestructureS(k)etaprèsonpeutcalculerlafonction
g(r) à partir de la transformation de fourier inverse. -- -r---
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fr-:nctic:ns de corrélatiou temporelies (les fc.irmules cle creen -Kubo )calculées pour des

systèmes en équilibre thermodynamique.

Les informations qu'ott a besoin pour clêclir'e ie rnouverneni deÊ particules sont

corrtenues dans l'exprtrssiort Cr(r,t) [16]. Si on corrsirlèr'e ulr gr.oupe d,.s particules, situées

à I'instant t:0 dans un pelit volume élémentaire âutour cle r- : 0, à f instaut ü la fraction

de ces particules qui sont t,rr-iuvées clans I'unité de vcilume autr:ur clu point r est Cr(r, ü)

obéissant à l'équation c.ie diûusion suivanre:

d- (: t,., j) : DV2crqr,t) (1.6b)J+ Vs\T
ut,

où D esb le coetficieni de selÊdiftusion, et Cr(r,t) est Ia clensitê cle la prot:*bilité pour trouver

e particule au point r à l'instant t. Lâ solution de l'équation (1.6b) esr :

<o

C"(r,t) - ;-*-r/o exp(_+)(4trfl1ys1z r \ 4Dt'

donc sa transformée de Fourier est:

r.p"(*, t; : I e,n, C"(r,t)d,r (1.66)J

si nous injectons Fr(f , t; clanr I,équatir:n cle diffusir.rn, r_in trouve:

dont la soluiion est

(1.67)

(1.68)
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CIù

f's(li:,0) .= C:1

donc:

Selon ceitc équation et à

F's(k, t) : exp(-rà2t)

parLir cle l'équai,ion (1.66) on trouve que:

r12F s

dbz

donc, si n')us comparons entïe les cleux

d'Einsteinl:

d.2F.*
--:îË- : -2Dtdl,î.'

("'(t)) :6Dt

ca.s général où r(0)

: -+ (,'(t))

equations (1.20) et (1.21) on

( 1.6e)

(1.70)

(1.71)

trouve la relation

valable pr:trr r(0) : 0, rnais pour le

(r,72)

: ro ('G.s(r, t) : 6(r - 16)), <lonc:

(t;"t,r Ê(o)1'?) : 6Dr -' D: *(trot - r*(o)1,) (1.73)

et sachant ilrre:

"C'est A'l;ir*tei.. qü. en 1901'1, a dc,nné la prernière erplication thêorique claire du phénomène cle trans-port ( mou,ernerrt brownien) et a 'eri6é rlirectemeut expÉrimentaleruent, ce qui a permis d,étâbur les fode-ments de la thêorie cinétique de la matière.
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', - ...^..e i ., i r--â .. ---+ .

?(t) -?10; : Jatlçt1 et t7(,) -?(0)l':lo''lai'v{t'lv(t") (1'74)

.o o o

ori É1t; est la vitesse de la particule. si nous effectuonsla moyenne thermique de cette

équation, on trouve[16]:

tt

(iat'l - ?(0)l') : I o'' I ai' (î tt')7(t") ) tr'zsi
00

A cause de la stationnarité de la valeur moyeûne d'ensemble en équilibre et de l'inversion

du temps ( t en :t) de l'équation de mouvement en mécanique classique (translation du

temps), on obtient :

(îçt'1.î1t" )) : (it'-,")'7(0)) : (7t'' -11'7101) (1'76)

En posant T : t" - tt, et ds : dt" on obtient:

L L_1,r r 
ifrt"l\ Q.77)(tat,l -7(o)l') : ! 

o' 
l,,ar\l1t',',-, /

Par changement de l'ordre d'intégration, f intégrale peut être écrite comme une somme de

deux termes:

t t-t' 0 , t- t-r

lo, I a,: la,lar+la, l æ (178)

'O-t,-tr0r

Si rrous faisons le changement de variable T pàt -T) on obtient:

i *''-1,' *: i * U 
-.'i "') (1,79)

Y3

I
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les deux intégrales entre parentèses qui'sont les deux égales à .f dül, donc:

il(iz1o;7 çr1)ar (1.80)

et fina]ernent on

(tar,t - 7(o)l') :6Dt : u l0 -
0

trouve que

D : ,,1* i lo - ir(71017 @) ar
0

oo

! [ 1î gy.i ç,) a, (1.81),l t'
I'équation (1.81) est aussi écrite sous forrne nornalisée conrr)e:

D(t):(iroiir'l)
(710; 7101)

Donc le coefficient de diffusion est donné comme

corrélation des vitesses de la façon suivante:

o: W 
.f 

nç1at
0

(1.82)

une intégrale de la fonction de

(i.83)

Clairement le calcul de D(ü) u'est pas simple, mais il y' a plusieurs calculs de

la fonction d'autocorrelation qui sont taits (simulation numérique). Le calcul des autres

coefficients de transport se fait d'une manière semblable. La formule (1.83) est la formule

de Green-Kubo.

Pour le cas de la viscosité 4, on peut écrire l'équation de Navier-Stockes locale

comme [29]:
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ntpygù : -Yp(r,t) + r1Vzu(r, t) + (f i + k)V(Vu(r, t) (1'84)

Cette êquation joue le même rôle que l'êeuation-de diffusion de Fick (1.65) pour

le calcul du coefficient de self - diffusion. Dans ce cas la vitesse locale est définie comme

une fluctuation de la densité :

N
(1.85)î(r,t): » îr1t10 [r - r;(t)]

i:l

où zr, et rx sont la vitesse et la position de la particule i. On associe à la vitesse ia transfor-

mation de Fourier suivante:

N

tçî ,t1: Ir,(r)""p [;?antt)] (1'86)

i:1

si nous injectons la transforamtion de Fourier de la vitesse et la pressiol dans

l,équation (1.84), et séparons i (T ,ü) en trois parties correspondantes aux directions, en

choisissant la direction de k celle de z, cette êquation devient:

*oU*) : -tî .p(î ,t) + qY2u(r,t) -tlr + k1t* J,,1î ,t) (1'87)

*09fu#A : r1v2u(r,t) , ù: t,a (1.88)

ou:

N

J,1î,t1 : D rt (t)e-;xzitt)
j=l

(1.89) 
,

:

'1.
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il
4*çî,t1 : I r, (t)e-;k*i$) û: n,u

J:1

La solution de l,équation (1.88) est trouvée immédiatement comme:

-' ..(7,0; exP(-k2qtlmP)À"( È ,t): J-

Cette équation est semblable à(1.68), et on peut poser:

(1.e0)

(1.e1)

--+ (J-r.(T',0;"1r.(7,t;) ,-kzrtt,ct(T,t):ffi:"p(#) (1'e2)

(Jr"(l ,o)à*( *,0))

où C1,(7, ù: Cu(î ,ù- Par le même procédê de calcul que précédemment, on trouve:

_2qt
n7p

I u lv ^\
-# (Ë Ë ri g) bj (o) [21(r) -,i(t\')' \l:t7:t I

(1.e3)

(1.e4)

,t : *t(Ë Ë 
r, t(t)p, i (o) ï'o(t) -', tù)'| (1.e5)

(1.e6)

ou;

p,i(t)2,(t) - n,i@)21(r) -- j or'l*9#JL+,,1t\r,,tt'))
0

et où Fir(t) est la force intermoléculaire exercée sur une particule j (direction r). En

effectuant 1a moyenne su l'équation (1.96), et en calculant l'intêgrale étendue à f infini, on

trouve:

!

-1.

I

E

(o#)-:.:

et à partir des deux êquations précédentes, on peut êcrire:

( a'c'-1î,r'\
|__-.-a-p-l\ /È:0
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r -\(7n
sl.1(t) -;) r'iL'.;

177. * -

:j=1

(1.103)

(t.l0,J)

tL.lr}rll

(.l.1cti)

(l.l r-i7)

t1.r tls)

ce§ relâi,ions sont compiicluêes et tle peuvent être détaillees que dans Ie cas le plus simpie

or'l nÔu!i r:ê3lip-er-rlls (luclqlles facitrtr::.oïru.ne Ies el1'eis de la cc,rr.i.i;rr.irr1t eltre les tliJîêr.elttrs

I:olécules (les efleis des lirrces itrterinr-rléculaires ); ces relations der.jennent par ces 6iverses

apprr:ximatirrl.ls s()us la formel2gi:

D:

?1' :

\--

1ln,/ - 1
-ît-
l-1 - lj

1i2

c.,
;--î

#(#)
1 r r\

a-)'2 \ ".. )1/{ ' \ttt /

t ,' . r l/2;tl t) \
6l;,/

rn.pl )

, r:+),,\,i r\ /

donc:

\-'e> L::\1-)irr5,5.li)l1s ilir/llLlr'iiL 1il ir'iaiiôii érri,iic.qui cxiste ctire jes trois phénc;t1èpes de

trar:sport,s. Si I'on i.ient compte des effets des folces intermolêculair.es, ies r.aleurs uresurées

de D, permet]"ent d'trbienir. les 1.',s1s111"1,res qui cléfiuissent le potentiel iniermoléculaire, lcus

pouvons âussi câlcuier ie iibre parcoulË moyeü et la section eflicace et le rayon moléculaire.



,l
l

43

Chapitre 2

Le modèle de calcul du coefficient

de diffusion dans le cas d'un

plasma à une composante

2.L Introduction

Nous lirnitons notre ôtrr{e dans ce chapitre att cas d'rrn ntilieu chargé forrné cl'une

seule composante. qui est un systètrc électrirlrretttcttt netttre f<-rrlttô de particules classiclttes

chargées positiverpent d'une nrêrne espt)ce plougôes clans un fotrl «xttitttre trrtiforrne <le

charge opposée (le fon{ continrrc nc contribue pas à la rlynartticlue) ttetrtralisant [4] ct rlui

est e, é<luilibre t6ernroclynanriquc. L'étrrtie tlt:s cocfficiettts <lc trartsport sottt exterrsivorttertt

êtudiés clars <lc ,urrrbJ",r* travatrx dans lcs<1ucls phsieurs rnêtlto<les ont (-'té utilisées et sarts

les retrcinclre citons la méthocle rle sirnulation l7l et la rnôthotle rle la réponse linêaire. Nous

l

l
-t

I
I)

I
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utilisons ici dans cette thèse la technique ou le formalisme de l'opéia["* au projection

pour exprimer le coefficient de transport en fonction de I'opérateur de mémoirc Ê asso-

ciê à la fonction d'autocorrélation des vitesses. On utilise dans notre modèle le potentiel

d'interaction effectif de DebyeHuckel [21]. Le comport".r"nt du plasma est ainsi caractôrisê

par le paraurètre de couplage, la fréquerice du milieu chargé qui est la fréquence plasnra. et

d'autres paramètres utiles que nous allons définir par la suite.

Aussi, pour calculer les facteurs dc structures nécessaires à la forrnulation du cocf-

ficient de transport, nous a\rons eu recourt à I'utilisation de l'équation cinétique dérivée de

ceile de Boltzmann. Cette procédure a été adoptée car la dérir,ation du coefficient de trans-

port à partir de sa définition c'est à dire à partir de la fonction de corrélation des vitesses

[4] conduit à une identité. Le traitement du système est fait dans Ie cadre de mécanique

classique.

2.2 Pararnètres utiles

Les paramètres caractéristiques, la longueur de Debye. la fréquence plasma, le

rayon de la sphère ionique et le paramètre de couplage jouent un rôle important en physique

des milieux chargés, ils peuvent être utilisés comme une unité d'échelle pour représenter

toutes les grandeurs sans unité. Ils permettent aussi de donner un ordre de grandeurs sur

Ie comportement du système physique. Ces paramètres sont énumérês comme suit.
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2.2.1 Longueuf d'écran de Debÿe

IJne charge qs placêe à l'origine des coordonnées produit, dans le vicle, un champ

électrique dêrivant du potentiel électriquct .

r(r) : qsf r (2.1)

Le champ crée par les charges spatiales situées autour de la charge central qo

induit un champ qui la être ajouté au premier champ pour donner naissaace à un nouveau

champ dérivant d'un potentiel effectif t,'(r) connu sous le potentiel de Debye-Huckel utilisé

la première fois en 1923 en chimie analytique'

Ce potentiel effectif vérifie l'équation suivante [41]:

-Au(7) + (4nN6e2 f\u(î) :4nqo6(1) (2.2)

et sa solution, àvec la c:onditiorr aux limites que rp(l;)) s'artnrtle à l'irrfini est de la forure:

u(7) : (qo l r)exp(-rlÀp) (2.3)

Ào' : KT : (4rnz2 Be2) (2.4)

On appelle Àp "longueur de Deby"" I2)'

Le sens physique de l'équation (2.3) est clair: pour des distances plus petites devant

Ia longueur de Debye, le potentiel effectif est équivalent au potentiel de coulomb, mais pour

-t-
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des distances plus grfnàes le champ du potentiel décroît exponentiellement et présente une

courte portée. La lorrgueur de Debye donne donc une idée sur la portée des champs et des

forces entre les particules.

Pour un plasma constitué par plusieurs t5pes d'iorrs, orr a [16].

Quant les ions subissent un petit déplacement (devant la longueur de Debye )'

relativement aux ions voisins, ils sont repoussés par la force de Coulornb. Ceci provoque

donc 1n mouvement d'oscillation. La fréquence associée à ce mouvernent collectif est connue

sous le nom de la fréquence plasma du système. Elle est donc li(re au comportement coiiectif

du plasma, et a été interprétee par Tonks et Langmuir en 1929'

La fréquence plasrna est défirrie par 141]:

Ào' :R', : (1 Anrror! P"'1

où la somme porte sur les différentes espèces a'" p,,ti"',t"t'

2.2.2 FÏéquence plasma

uo: \4rrt(Ze)21m1t/z

et pour un plasma à multicomposantes cornme:

ao: (llrni(Zie)z f m)1/2
à

(2.5)

(2.6)

(2.7)

Zie:chàrge de l'ion de tYPe i
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& : densité ionique et mi: la masse de l'ion de type i'

Lorsque le milieu est à deux types d'ions, attribuons respectivement aux espèces

d'ions ies charges et les masses 8t, Qzet n4, nt2 . L)inverse de la fréquence plasma qui est

l'unité de temps caractéristiquc est dans ce cas défini par [8]:

2.2.3

,i' : 
@2o1 + rD2eù-t 12

Rayon de la sphère ionique

lnd,-: r

(2.8)

(2.e)

(2.10)

pour un plasma à une seule composaate avec une densité ionique n, Ie rayon de la

sphère ionique o est défini Par:

Le rayon de la sphère donne une idée sur la distance moyenne entre les ions. Si on

a un mélange d'ions, a est défini par la même forme d'équation précédante, nlais dans ce

cas la densité rz est la som1rre cles densités partielles pour chaque type d'iotls'

2.2.4 Pararnètre de couPlage

Le paramètre de couplage est défini par:

energie potent ielle moYenne
L:-

energ]e anettque moYenne

Il mesure le rapport de I'énergie potentielle moyenne à l'énergie cinétique moyenne.

Suivant ce paramètre on peut distinguer der"x types de plasmas:
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Si f > 1: le plasma est fortement couplé.

Si f << 1: le plasma est faiblement couplê'

Pour Ie cas d'un plasma à une espèce, le paramètre de couplage est donné par la

forme suivante:

B( Ze\2F_' \ '
a

(2.1 1)

A: #, où &6 est Ia constante de Boltzmann'

Mais pour un plasma à deux espèces d'ions , on prend la charge moyenne des ions'

.7* _ ntZr * nzZz (2.12)
rL

2.g Le modèle de calcul du coefficient de transport

On travaille sur le modèle où la dynamique du milieu chargé est exprimée par

la fonction de mémoire Àf(t), qui est approximée par une relation exponentiellc relaxante

[10]. On considère un ion impureté de masse nts et de clrarge qs placé dans un plasma à

une composante en équilibre thermodynamique (2.1), à la position r(0). on s'intéresse à

la composalte ionique, dont les composantes qui sont les ious, interagissent selon la loi de

Coulomb avec utr potentiel écranté (potentiel de Debye-Huckel)' De plus dans ce travail

on considère que l'impureté est un ion du même type que les autres particules (ions) du

système.

Donc la fonction de corrélation de la vitesse, est [ ]'
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diffusion

Particule de plasma m t

L'impureté m o

Figure 2.1: Diffusiol d'uneparticule impureté dans un plasma à urte cotnposante'

o

c

(701r;.7.)
D(t)- \ /- 

<v&)

o,i ÿo la vitesse de l'ion impureté.

D est le coefficient de self diffusion donné par la relation de Green- Kubo:

u(r): (T)exP (-Kpr)

(2.13)

(2.t4)

Le potentiel coulombien écranté crée par la particule de charge Zie à une distance r est:

i
'fimsD: I dtD(t)

.t
o

(2.15)

où À, : KD'est la longueur de Debye (2.4). L'énergie d'interaction entre les particules

(les ions) z et j distantes de l7l : lîu - ?31 = r est:

i::::-:
.._o.3. !. o ooo

3'j.';:.'.3: loo ooa o
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ZiZ;c2 t ,. \
ij : -;- exP (-KPr)

2.g.L Formulation du coefficient self-diffusion-dans un plasma

(2.16)

(2.20)

Le coefficient self-{iffusion est donné par ur terme de la fonctiol dc corrélation

(1.gi). Mais dans notre thèse, le calcul est déterminé par une méthode différente de celle-ci'

Dans cette partie nous alions montrer comment on peut introduire une formule donnant D

à partir de Ia technique de I'opérateur de projection'

D'après [t0] nous avons:

t3-nD:i oç1or:lË## o,:ry'Ï F,n,ro(o))at {2tT)

où 7o est la vitesse à l'instant t : 0 de la particule test et (..) dôsigne la moyenne statistiquc

telle que p"q: fN (?',7N),

D :* I " I oo, .l 
d? ÿ....d? * [ aî, I ai,-----aÿ * çî o|).70(0))p",' (2'18)

0

ou bien après ar,'oir posé :

G(t): 
.[ 

oo, I o-t,...r-t* | aî, I aî,-.aî,-(70(t)-ÿo(0))p", (2'1e)

La formule (2.18) devient :

D : *j atcttt
0
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---/Cette façon nor6-perrret de calculer D en utilisant la transformé de Laplace de la fonctiou

G(t) c'esi à dile :

(2.21)

Donc le coefiicient D sera tout simplentent égal à:

f -.9(Z\: I e-"Cqt)
J
û

o(0)t\ 
- "'. /u- 

B

Pour le faire, nous réécrivr:ns G(t) sous cette forme :

\2.22)

ou

f-rîG(r) l«t'' o)r, o / dTsd?1.,.,r1r,r, I ol r. .,,ai71,,frgyp*JJJ
f 

-J_r-' I U I'rr);( 1" 0).1/0 d,'(t) (2.:.'l),l ,

Ttirn,r) - ç(I'r,) I I o;uorr.. .dr,r, { aî r....,dîn i,i\t)p", (2.24},JJ

Erl utilisanl l'oprêrateur'de Loui...ille L, l'évoluiion de Ia viiesse s'écr'ii. c1lm11re i16j ;

6(r) : ,L'fr e.zb)

où I'action du Louirrillien sur toute observable x s'écrit comme:

Lr: {r,H} (2.26)
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Ceci nous condqjt-aéacrir" d(70, ü) cdmme:

_+ ___+ r _+ .r f
6 (T o,t) - / r(lo)-lita.,oa i t.....,ti N l.aÿ r... .dîn, (e-1, p"u)JJ

= ç(To) 'r, Iriv'ariT't,..,.rf Ëv [0Tr.....r/i].r p(r) (2.t7)JJ

Introduisc",ns l'opérateur de projectiol de la manière suivante:

7(ÿo,t) : p(Êu) -'îrpp(t) (2.28)

I'opêrateure P esl définit par

.rp:ffçr I ,t?oaî r.....dî x. { ai r,....cti x pU) (:.2e)

et O est Ie vr,llume dans i'er;pace des yitesses.

orr peut vêrifier tl'après la dêfinition (2.29) qu'ou a: (P2: p). pour calculer

û ( 1" u, 1) ott ltassc tr-.611'{quati{.)it dc l,(llivilie ilui 91)uverne l'ér,'olulic,n tle 1" urlf 1icr.r r'leiisité

,'- + -Jp( r'6i-1...,.7f i'i ,...I'r l).

52.

(2.31)

.dpttl,-D;: Lpit) (2.30)

Appiicluons l'opêrateur de projec.tion (2.29) à l'êquation(2.30'!:

ôPo(t\F# PLp(t): PL(P + Q)plt)

L'équation de Louiville p-ri-rur l'ofiér'ateur tiensité est:

: PLPp(t) + PLQp(t)
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En applicluanl l'operateur de plojectiûn Q(Q : L * p) à l,équalion (2.80):

i)Or,(t1i -' ' QLp(t'): 8r(1, + Ç)ptr)&

: QLPQpQ) + QLQ p(tj (2.82)

Clette dernière équation fornteile est clu prenrier ordre dont. f incounu est Ç p(ü) et qui est

une équation lloll hourogène. Tl'ouvons d'abr:rd ia solution de l'équation homogène c,est à

dirc de:

W#: -rer,\epe\ (2.83)

La soiutir.rn formelle de (2.33i est visiirlenlel)r cle la forme:

Qp(t) - {iQt'tA t 1..1-r.l

Pciut'tr.ouver ia sr:lutic,n dc (2.32), c,'est à dire de l'êquirüion entière (ar,ec oecopri

nrer::ble) on utilise la nréi.hode Iorrnejle de Ia varjation de cor:siante _4:

aQpU) 1A
-a; : -zeL(ep$)) + "-eott| e35)

qu'on réinjecte dans(?.32). Ceci donne une êquation en zl(i):

-iQL{Qp{t)) + u-qr'r# : -QL(Qp(t)) - ;.QLpp(t) (2.36)

e-iQLtY : -ieLpp(t)

soil encole:
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-'-t-"-'-_.,-'
cette--rlernière équation permet de calculer A(t) à une constante près:

t^

I . ^-A\t\: Aa i l 'i,o";' 'QLPP\r\
U

Renrettcrtis cette forrtre ric ,4(I) ilans (?..i{)i uous cii:rtrtions:

ep(t\ :e- iqut { .n" - t. 
r{ 

ar*,at, oLp pF\}tt
Nr-rus ps111,6;ns tcrut, de suite affirmer que A(0) n'esl autre que ep(0

sc:lution de l'équation (2.32) est:

eptt\: e-iqt'r I or,,, -, 
id.,,iet,eLppî)IIu

On injet'te f?.3ti) rlan; (2.31)e'i r*r trr;ri-i'r.,:

\2.ô t )

( 2.38)

) tP,o - p(o)), donc Ia

t?..39i

?lr{'ii,--*,: - pt-I'n(.t\ ) pLt-'\tL'(.t,,.- {.l.jarjdt 'r !(/

t
- iFL, I d;e.,Ç!t\,-t)qlpp{r) (1..j1)

,J
{J

Si nrius rlti-rltiplions 1'é,-luaric-rtr t2..1tr) par çr''(î,i)Ër3 er nr-:us utiiisons ]a relar,ioir

de l'opérateur de projec.l,ictl PLP: 0, rLn trouve que:

a7(îo,t) -r.;? ,=- ,-- ;ôt, ^ 
t

,Ë:P_1(17o1i6l,t,u-iQLtQp,q-iPL|4,"iQL(r_t)qt,nÇ(16,r)(2..t2)
(,

En notant, par: I

:

t2.{3)K(r): PL7àQL*8L
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(zAy-"u réarran ge comme:

t
-a?'(ÿo,t) : p*r(?o)lspLs-eeLrep*o- n Inr*r, _ t)Ç(îs,r) (2.44)atô

Le preurier teru:e du secr-rud membre de Q.aÿ est nul, cat peq est diago,al , et

celle ci prend la fornre:

aî(î0,ü_- 
-, 

-.æ - J drK(r - ùÇ çî s,r) Q.Ab)
ar

cornme D: (90)13) donc:

{2.46)

Tfî---++4

0

* /iri'.1 I oç(i o)V "" ''l tÿ u,rf 
,=,

ace de d ( I,'0, t) se caicule à partir de (2.a5):la transfomrê de lapl

f ar,-rraî tio,r) : - Ï or,-rr j a,Nt,- r)/(?6, r; (2.47)
oob

soit, :

l"-zraîrîo,t)1* *,T r ,.3 -.+

f -ffzl, *' l, d'te-zt$ (T s't) : -frQ)î (î o, zl

--+ +
-7(7r, o7 + zl çls, zy : -fte)|tî o, z)

__) 
__-_+

itÿo,z) : rl 
("ii+ 

(2.48)

LZ 
+ K(z)j

--+ -+ ---+
avec d ( I. o, 0) - V s. Donc on déduit (pour z:0)[10]:
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ou encore en inversant:

En insérant {2.49) dans (2.46), on trouve I'expression

(2.4e)

du coefficient de transport:

qui est très importante dans le développemnt de notre calcul moyennant

approximations.

2.3.2 Les approximations utilisêes dans le modèle de calcul

(2.50)

d'autres sirnples

Les formules précédentes étant toujours exactes, introduisons maintenant deux

types d'approximations importantes dans le calcul du coefficient self diffusion à partir d'une

forrnule indépendante de la fonction de corrélation de la vitesse.

La prem,i,ère.' est l'approximation d'évaluation du coefficient de transport D en

terme des éléments de la matrice Ê101 1lf Op Q'approximation sottine-polyttominal), qui doit

être plus explicitée en considérant le développement de la vitesse 
"r, 

t"r*u, de l'ensemble

des fonction. {Vrf Tnt} . Cet ensemble de fonctions forment une base orthonormée, et noust "' "')

pouvons donc développ", 7o sur cette base :

D : : I oî avtî,1 lî,*-r (o)70]

co

îo:Iv,(ÿo) (v,.7.)

ori (ÿr.70) est le produit scalaire: 
z

(a-ô) :

(2.51)

I 1 ----)

.f 
aï,v@o;o.1701.a176;
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lé
où (\Fa.Iz6) est le produit scalaire:

On peut utiliser dans l'ensemble de Gramrn-schrnidt que les premiers termes qui

sont donnés par:

ÿr(70) : 1, vr(Ëo) : 6t/2 [{)mr:t62 - t]

ÿ,i(70) : {frrnslll2 V* i : J,4, b

ÿt, r(ÿ o) tlTnrolli 2l iJ; r : J,.1, 5

Si nous utilisons seulement les cinq premiers termes rle cet ensemble, ia fç:rmule

(2.50), qui clonne Ie coeflicieut de rransporr D s'êcrira alors sous Ia torlne :

(2.52)

Nous pour.otrs n:ontrer que

I ---+ -+(a.à) = I dl'ot ( 1'o)a-( l/6).à( 1.6)
,

ll*-+D : , l«Ttiv(Ëu)T'oÂ-,(r.,)ÿ,ôJ
lf --+

JJ 
'i j
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ou bien

fiw'.t-'10;v,; = *l*-'(o)1,,

D-r - §*o.Kst où Kt, : (ür?-'(O)ÿa) (2.54)

l,opérateur K est l'opérateur de collision ou bien la fonction de mêmoire' Dans d'autres

utilisations nous avons besoin des approximations d'ordre deux et trois, comme dans le cas

du coefiÊcient de conductivitê êlectrique, où tlous utilisons les autles termes colllIIle Kx' Kt;t

et le coefficient de transPort est

D-7 : l3nq.(Kæ - K;r-Kasf Koa) (2.55)

Mais dans notre calcul le premier terme est suffisant pour donner un résultat

acceptablc.

La d,eurièm,e: est l,approximation se rapp<lrtant à l,opérateur de collision qui est

appellée 1' approximation disconn ected'

2.3.3 Le coefficient de diffirsion dans I'approximation disconnected

diffusion est donnê Parn à été mentionné plus haut que le coefficient de self

l'approximation sonin e-polynomina'l par la relation:

D-t-p*rlr*t1)dt (2.5())
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D-1 -- p,"o I Â33(i )rlr e.i6)

colllllle o1l peut aussi êcrire Ia fottctiott de corr'êlatic,tl de t'itesse de cette façorri4]:

tdr)(t)- 
tKæ\t,)t)(t-tt)ü (2.bi)dt .l !-

0

la fonction de corélation de la fluctuation de la densité de l'espac:e ries phases est:

" (r. - 
Ë', t - t,,?Ë,) : (ôn(;J, ÿ,qançî,,î,,t,)) (2.58)

où ôrr -- rr - in), eù

N
n(lj ,7, r) : f ô (7 1r(r))ô(l - îitt)) (2.5sr)

i:1

Pour un seule particule (inrpureté), on peut écrire Ia sell'-tluctuation par:

ri,e(7, 1,t) : 1rJ,'-I.( (T - l jG))é (i - Ër(f))

er, la fonction de self corrélatirilt c'onlrnF;

(2.60)

.o (7 * 7',t- t,,î8,) : (ans(?, f,t)ans(7,,î,,t,)) (2.6r)

qui est assocjée à l'équation cinétique suivante:

(z + Â7) 
""(1, 

z, w' ) * i I d,p,,eu(î, z, pÿ,)c s(î, z, p,f,)

: nç(p)6(p - p') (2.62)
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mouvement d'une particule libre (impuretê). On peut dire aussi que ps est la fonctiou de

rnémoire associêe à la fr-rnction de corrélation clu self-diffusion [41. On ctéfinit le facteur de

structure dylamique S'(i,c,:) comure étant la transfonnation de Fourier spati+.temporelle

de la corrêlalion de la densitê locale (2- 59), relié à C{î , ui W' ) comüre:

ns(?, q : I aÿ'aÿc1î,,,pp' )

et ,9"(î,r,.,) la fonclion de structure de self diffusion de la même façon:

(2.63)

---) f ..
nS"( k' ,u) : I oî'oics(T ,r,pp') (2.64)

Ia fouction d'autocorrélaiion de Ia vitesse, qui est dêfinie par l'équation (2.17), est dontrée

aussi par une relation semblable à (2.6$:

1f
D\t) : =i;, I aî'aî î' .î cs& -- o,pp' ,t) (2.65)nrn'V{ J

Il y'a d'auires fonctiorrs de corrélation interéssantes (:olnule la fouc:t.ion de corréla-

lion de seif diffusion à quatre et trois points:

Cs (1,23) : (ôns('1, É)ô (n.s(2,0)n(3,0))) (2.ô6)

Cs(72,34) : (6 (ns(1, t)n{2,1))6 (ns(3,0)n(a,0))) (2.67)

L'évalution de Ia fonction mé.moire log est le problème principal pour développer

une théorie microscopique, car gr représenle les effets collectifs dûs à l'interaction du rnilieu

avec la particule impureté. Ii est, donc clair que l'obtention de ps de façon exacte est une
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tâche hardue. Nous pouvons seulement faire du progrès dans I'evalution de gs'et faisant

appel à la théorie à deux corPs [2]:

r-
ç s (r2, t)nç(p2) : - .l ildL L r 0,î) L r (2,2)C 

"(11, 
22, t) (2.68)

où 17(12) : -Vru(?, -îr).@r-ù),V1 : ôf?ry,ù : 0lôp1 est l'opérateur

d'interaction de delx particules et C"(12,34, t) représente la fonction de corrélation de

quatre-points. Nous pouvons séparer la fonction de corrélation C(72,34,t) en deux parties

[4], une disconnected C6 et I'autre connected C" comme:

c(72,34,t)

C6(12,34,t)

pour le mouvement collectif, et comme:

c"(72,34,t)

C"6(72,34,t7

c (73, t) c (24, t) + c (1 4, t)c (23, t) + c 
"(72, 

34, t)

c(13,t)c(24,t) + c(t4,t)c(23,t) (2.69)

c 
"(13, 

t)c (24, t) + c 
".(72, 

34, t)

c"{73,t)c(24,t) (2.70)

pour le self-mouvement (le mouvement de la particule test)'

Nous allons maintenant discuter une approximation simple pour Cs(12, Ü) qui est

utile pour nos développements théoriques ultêrieurs. Cette approximation concerne les

propriétés collectives cacatéristiques du plasma et conduit en premier lieu à ne tenir compte

que du premier terme de l'expression (2.70) c'est à dire:
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(,'s(12,34, t) :: (.rd(12,34. t) : Cr(fS, t)C(24,t) (2.71)

Cette êquatiotr est à la base de l'apprt'''ximation disconnected. l{ous rappelons que

Cr(12,34,1) représetite la con'élation d1'namique de deux particules dont une est l'irnpuret,é

(test), et on considère Ie pt'ocessus t-lans Iequel deux particules initialement interagissantes

bien séparées eu espace) se propagent indépendamment l'une de l'autre, et enûn interagisseni

de nouveau. C'est à dire que dulant l'état intermêdiare nous ignorons l'interaction mutuelle

entre ces cleux particules et on tient cc.rmpte que de leur interaction avec les (N - 2) particules

restantes rlu système. Ces cr-rnsitlêlatir:ns c,r,rnduisent à approcher CI--(12,34, l) par sa partie

clisconnectecl [4].

On peut aussi multiplier Ia partie disconnected (2.71) par cies parties sl.atiques

p<rur séparer les opér'aleuls, ou ()n peu[ écrire (2.71) cont]rre:

('s(I2, 31, /) - a.;d(12, lJ, 1)

: cr;1(1T)c7; 1irzlc-11:+1c-1q251c"(T5, r)r,(24. r) \2.D1

Donc si nlrus sui>stitur.ins l'é<1t-ralirrn (2.i2) dans i'eqriatiou (2.68), r-in trouve I'ex1;ressi,-.,u

suivani,e:

(2.73)

tel que;

î"çt, t' z' 1nç(p t, ) : Y"( 1, /21 c- 1 

çi, z' 1
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où les vcrtex 'end-point'sont

olI

f
v"(7,23) : I a241tz1C02,n)

.t

: -n2ç(pz)pkn)g(îz - -f ùL,(23)6(12)

T,1Zl1 : i§-' lY,,log(?2 - 7e)l .Vr, - Vru

C"(12) : 6(1 - 2) ["ç(Pr))-'

c;l(11) : ô(12)c;'(12)

si on prend la transformé de Fourier spatiale de l'équation (2.73), on trouve cette relatiol :

es(k,ptpz,t)nç(pr) : -", .[ ffi lr.*r"(q1]' î.ï r,îi o,

c,(Î * î,irîr)s(î,t) (2.74)

la fornre (2.74) pour ps est une consêquence directe de (2.72).

La quantité principale qui nous intéresse n'est pa^s la fonction de mémoire tp" rnais

la fonction KezG) associée à la fonction d'autocorrélation de la vitesse, qui est reliée à rp"

par la relation suivante(appendice H):

Kss(r) : # loOo* fr.ùç"(k:o,frfr,t)ç(îz) (2.75)

^u" 
n ïfl: 3KeT. Si nous injectons (2.74) pou g" dans l'équation (2.75) nous obtênons

K33(t) en terme des facteurs de structure ,S(ib,o) et ,S"(/c,r.r) [16]:
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À's:(r): ("h) |0,,,,'l?]'r1t,,1-.,,,*,,; (z16)

et si nous faisons la trattsfornrê de Fourier de ,S(È, c) et on remplace la foule de Jis(t)

(2.76) rians l'equaiion (2.b6) orr trouve:

(2.77)
0

2.3.4 Le calcul du facteur de st.ructure

Pour détertniler ie coefilcieut de diffusion, dans i'apprr:xirnaticrn r-lisconnecieti par

la tbrllule t2'77), nous a\'ol)s bosoin de ccinnaitre les facteurs dynarniques eù aussi siatiques.

I)aus notre modèle ces facteurs sc-rnt déteruriués par I'approximation de ciraprp n1ÿe1 qui

c:onsiste à c:onsiclé'rer que le partirruie test est dans uu r-:hamp rnrlJ'en clù aiir autr.es pariicules

clu nriiieu:

M

11-1: (#=) .f arraaçr,1uù 
|di,,^ç(À-, 

w)s,(h,ut)

---)
,§'( li: , *r) :

I -r

' \- -ik'v-
ÿT ?--

ytî2..d,î Naî ,ai z.,aî yp.rn(Ë, r) ["(- ?, o1 - (4*

[ +.",
t!

I 
2 Re 1 dt,t:- zt ('q tt

Lu

+or-'
f-
I ate"'t t li t

- (\l,

,ul.:. (2.78)

(2.7e)

ou

n(3, r; ::

c'est à dire:

-) l'
L1(h,t): 

J dî ?,0))]

(2.80)
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c(î ,r) : .f a-r,fi?2..d? waÿ 'aî r..aî y p.on(Ë,01 [r1-?, -t) - (rt-7, -rl)]
(2.81)

et par Ie biais de (2.79) celle ci (2.81) devient comme:

+ 1 I ---+ --) ---+ .1*
C(T ,fi : 

W Pr.[ 
dî fi?2..d? NdV i'V z..d'V N"" 

k ''' p"Q *

["t-7, -t) - ("(-7, -'))] Q 82)

Nous avons ici une somme de N intégrales qui sont toutes égales, donc:

c (î, t) : # ï d? fii t4T ?' 
.[ d? z..d? t aÿ r..aÿ * o ", lrçË, -t) - (" t- 7, -r) )]

(2.83)

ou bien en utilisant de nouveau (2.7g);

c(T,t) : n I dîfi,T r"nTT' Ï dîz.-d? naî z.-aî N P.q +

N r .-;++
Ë lr-orr.(-,) _ ("-r7a.r-tt)l (2.84)
a=11 \" /J

soit sous une écriture abrégée:

L'inrariance par translation du temps permet de réercrire cette cléfinition comme:

f + .-:+- +
C( k' ,t) : n I d?fiV ,st 

k r'r ÿ(7, , V t,t)
J

(2.85)

où:
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.--+î.*'ryÿ(7r,7r, r) -- I or-r..a?yaî2..dï r,tp*qf ["-,tt.(-,) - /e-,;"-r.r-rl)] (2.86)J o=l

et par invariance de translation cle üemps:

ÿ(rr,, î r,t) : I atr.aî nai z..ai yp(t\Ë [,-,""- - ("-,to")] {z.sr)
a=l

p(t) esl la nratrice ilensité qui ob6it à I'équatirin de Louiville:

ap(t)
il + {p(r), H} :0 (2.s8)

{', â} ici les crochets sont ceux c1e Poisson. On peuü montrer que ü(r, u,l) obêit à la

pt'enrièr'e êquation de la lrjérarchie B.B.G.Ii.\':

s*(î),ÿ 1 i\+ Ji r Ç ?, üq ? 1 , ? r , t)

= -*ir, J aîra-arË(r'r- ?z)ÿz(?1,î1,?2,T2,t) (2.8e)

où:

Supposons que dans l'êquaiion (2.89) on remplace la fouction de distribution par

l'expression approchée:

v 21?,, 7, 1 z,î z, t) : { d? sd73.,,d?.ry rtî r,r e "c["t- 7, - r) - ("(- ?, _ r))] (2.90)

J

ü'(1.r, l r :r,i t,t]: ÿ2(?r, i r,tiççïz) + vq?r, î 2,qpçï; e.gl)



L'approximation faite en négligeant les corrélation dans l'espace des phases est

une approxination de champ moyen: le champ moyen dépend cependant lui-même de la

fonction de distribution à une particule et l'approximatio! consiste à remplacer la fonction

de distribution à deux particules par le produit de deux fonctions de distribution à une

particule, ce qui va simplifier la tâche du calcul avec l'utilisation de l'approximation de la

fonction de corrélation directe î(k): -fr(k).

Le premier terme de (2.91) ne contribue pas dans (2.89), seul le second en con-

tribue:

ôÿ1(?):îbù +îÿ ?,ÿ(7, ,i r,t)

-4^Ç vv(î ,) ï a?raî rÿ ;,c(? r-?2)ÿ(îr,i ,,t)

où g(71) est la distribution de max*'ell-Boltzmann normalisêe:

ç(î,): (#)''' "-^uu",

?,t; :g

(2.e3)

et c(r) est la fonction de corrélation directe (de Percus-Yevick) qui est en prernière approx-

imation égale à l'énergie potentielle d'interaction.

L'équation (2.92) se résout aisément puisqu'il s'agit d'une équation intégrale à

noyâu symétrique. En effet en appliquant Ia transformé de Fourier spatiale de part et

d'autre à cette équation, nous obtenons (après avoir utilisé la définition (2.85) qui fait

intervenir C(i ,t)):

(2.e2)

(*.c37,) û(?, ÿ,,t) - tT î,e17,)E?P( (2.e4)
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L{aintelant pour finir l'irrtegrrtion de l'équa tion (2.92),appliquons la transformé

de Laplace à cette equation:

ooæ

.f "- "at(# . fiÿ,)û(T', î,,ù : tîî,,(i ùe(î) .[ "-"atc(?'t) (2'e5)

o0

on irrtègre par partic et on trouve:

iËî, .i n" arv (î,ÿ,,r1* j 
"- " arfiû ç7 ,î,,r)

æ
+rt: tTîrç(T,)e(T) | e-z'atcltt',t1'.t

0

æ

rîî ,ûtî ,î 1,t.+1"_,'fi(i ,7,,,)] î *, .f' "-'' atûtT.,7, , r)

+*+0: ik' V tP(Vr)â( Æ)C(k,Z)

soit en définitive:

tîî ,v (î ,î ,, z1-Q çî ,î ,,0) + zv çT ,ÿ ,, z) : tTl w(v ùa(î)é(1 , z)

(2.e6)

la fonction 0(?,71,g)est Ia facteur de structure statique: û(7,7r,0) : S(î)ç(îù'

ce qui permet d'écrire (2.96) comme:

i
I

I
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d'après (2.78) et (2.80):

f-, + + ---+

" I v(k,v t,z)dv | '
.t

,ltîî,ç(i ,Lat?lÔtî ,z) +stT'll,ptï,) .=+tt
'"J tîlr+' 

't" 'dvt (2'98)

et:

:

c(î,2) : rô(î)d(È,r) [ ##di, +ns(?1 | §ln, (2 ee)

soit encore:

.-J-+

')* 12a C(À''z)- 

-

C(î,2) : I\C(T,z) * 12- C17:, 4 : #(*
oIl

(2.100)

di, (2.101)

(2.102)

rF ne(î)c(î, r) [ ##di 1 et - ^.-:-), f e(ÿ r)
12: ns(k) I frî:i

et finalement le facteur de structure dynamique est :

S(î ,u) = 2FteC(î ,z)

Le calcul des intégrales (2.101) est en appendice G'

6: ns(î)I et 1, : nQî)$ - zI) et 1 : | 1il' (2.103)

'f
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rt --mBù2 /2k2 nn - 
aBm/k2

t:e UnF et y'-"-mi3a2lzr2 
| 

dyeuzk2tz*J

0

Et en utilisant: S(?) - ---l--=ry, on aboutit à écrire lexpression (2.102)sous la forme:
1 - n1(k)

(2.104)

(2.106)

S(k,u) : 2 Re

: 2Re

I2(T,z)
--+1- 11(k,z)

nS(k)(I'(k, -iu) + iltt (k, -i.))
t - nÀ(k) * nî(k)alt'(k, -iu) - iunî(k)l,(k, -ir)

n n lt(k,-i;"l) {1 - rza(k)}
't - r;6qry

a I' (k, -i,',)
, {1- nô(k)(l - altt(k,-iru))}' + {unî(Qr,(k,-ta)\2

(2.105)

en posant d'autre variable pour simplifier les calcul , ,:?kff L'expression de ^g(È,r,,,)

(2.105) prend la forme:

^9(À', u.')

n
rÿTe *

U - n4(k) (1 - 2r D (r)))2 + {nî(k) r Ji I, (*)l'

2n

2rt

a

s5(k, f) - exp 

{---, 
j dt,(t -r,)1{æ(r) 

}

2

où 1(r) : e-*2 et D(r) : "-"'..i'ev'd,y. La fonction D(r) est celle de Dau,son [30].
0

La formule précédente est à la base de notre travail pour un plasma à une composante

ionique. Le facteur de self-structure ^9"(k,r..,) est donné par l'approximation Gaussienne

comme [2] :

(2.107)
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. .,.--::__^_-,
Nous considérons que l'impuretâ est comme un particule lilre doiic pâr apploxl-

mation, Ss(À,t) devient

Ss(À:, t)

Ss(k,u,,)

exp {-k2D ft, + m./)D(exp(-tlmpD) - 1)l} - 
(2'108)

t-oo I
zn" I I "-" exp {-k2Dlt + n'LPD(exp(-tlmBD) - t)l} at | (2'10e)"'"'L/ ' )':-"

rlonc le facteur de self structure est

1 [Cmlt ^2S"(k,'):iV' , u-

Ayant les expressions des deux facteurs de structures

allons calculer le coefficient de diffusion selon la formule[l0]:

(2.110)

S(k,u) et S"(k,r,-r), nous

D-l : (*^,) i ar''r^ aorlarifa's(k' o)s" (k' u'')

/28t -r 
)[an*^t(k)a(k)x\tznsnB. o

J' rl*ad"
:rdne-*'l\fW"-" (2.11i)+co fn-

!-tl;fr!*,ÿ "rp"r t@§aG)Y +11 - 2rD(r)))2 + lrJil'(r))

et en remplaçant -1(r; par son expression, on transforme cette formule comme:

D-t- #,{Tior';*"
e-" (2.112)
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cette forrne du coefficient de trânsport est prete pour l'intégration

est commode primo de faire quelques nrodifications préalables:

La fraction sc trouvanù dans l'int,égrale sur k:

1)sin(tr)

(2.114)

l'énergie potentielle (2.15), or trouve

vn

numérique, tr.rutefois il

(2.1 13)

Eh) : AhXl -t 'Él!îll : nû,tq!_1$Jù : nûr{k) [r + 1"sa1ryi-,]A(À') â(,r)(1+ ruBî(L)) nÿi\h:)

aussi l'intégfant sur x esù une fonction paire en x donc l'expressiou (2.1i2):

îçl.,; : J aeçsçr'; - t;"-'î ;' :

II faut donc caiculu, ii*;,î(A) eü D(r.l,Llne fois ces quatttitês réunies, ii ne resi,e que

I'exploitation numérique de l'iniêglale donnartl l'inr,else du coeflicieni D. Dans Ie calcul il

fautuüiliserr"uouyialllesrJ'intégraiionl,retrrappc»'têesà1'uniié. Doncilsuffitcleretnplacer

r f a par r' dans les ternres cle I'intégrale ei posons alors I;a : l.'/, et r.:n Ll'i-.rut'e:

1) sin(

TÏ'*r("') -
0

lr,'r') - a3g(t;')

de même pour le calcui de la transformê de Fourier de

(ou prend le nombre de charge Z :1):

: #i ''"rtg?')-
0

- v2+rfi
@0î$))-' : -;-T4re'n{)

{H2
- 

t-

\ nÉe2 (ry)"'.*) {2.115)
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Revenons maitrtenant à llexpression ünale de L/D-dsriilee plus haut:

D-l : i",5* ,[ 
dçktlct).(k!/a1c,31,çr'1it * n§î{k') x

oo 
o 

^.t 
-' 

Lrz

l ar, -- --- - " 
* 

(2.u6)
,[ -" «"er(k'))-r + (1- 2r1](r))12 *l*re-zx'l

Ie coefficient de transport self diffusion est donné en unité wraz :

D* : TD_rrrorf_,

2.3.5 Discussion et rêsultats nurnêriques

(2.L1.7)

r!

Dans notre rnodèle nous avons uiilisê Ia forme du coefficient, de self-clilTusion (2.77),

qr:i est calculé à parlir de I'approxintatiott "disconnected", eD terntes des f'acteurs de stluc;-

ture donnês dans I'approximation du champ moyen. La figure (2.2) représente le facteur

de structure calculé par I'appro::imatic;n du champ moyen pour uil cr,iuplage | : 0,9 pour

différerrtes valeurs de k.

Les résultats de D* que nous avons trour,és sont donnés sur ia ial;le (2.1), qui

sont eusuite conrparés aux valeurs ,iu coefficient self tliffusion obi,erues par ia <1l,itarnique

rnolécuiaire -D4r'.

Nous remarquons que I'accord entre les deux mé[hodes (notre morlèle et la dy-

namique moiéculaire) tenct à disparaitre dès que le couplage I augmante,

Ce dêsaccord s'interprète facilernent vue que notre urr:dèle nous avons utilisé

Ek) :-tî,(à) qui est une approximation grossière valable que pour les faibles couplages

ll,es rêgultats de la dynaraique mcléculabe gout crbtenu à I'aide d'un code mrmériqire.



r D'(modèle thêorique) D(dynamique moleculaire )
0.2 37.11

0.5 7.64 7.46

1. 2.94 2.01

2. 0.76 .0.34.

5. 0.61 0.13

Table 2.1: Coefficient de diffusion trouvé par I'approximdtion disconnected D* et par la
dynarnique moleculaire D pour un plasma à une composante (Z-l) en fonctir"rn de I

et aussi sur I'approximation du terme de collision

Nous estimoüs que I'utilisation des approximations du charnp nloyeD et "discon-

necterl" aux ordres supérieurs peut remédier à ce dêsaccord au couplage fort. Par contre

nous observons que D' croit en sens inverse clu eouplage I qui est toui à fait naturel car en

augmentant I notre système l,encl vers un état solide [4].

r= 0999

q= Lt.rj I rr /

rt= 1 Pr$,

Figure 2.2: Facteur de structure trouvê par I'approximation
plasma à une composante (Z:1) dans le cas de I : 0.9

du champ moyen pour un
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Chapitre 3

Le modèle de calcul du coefficient

de diffusion dans le cas d'un

plasrna à der»r composantes

3.1 Introduction

Lc coeflisicrrt de 4iffrrsion, crlrnrne les atttres cttefficictrts, tlst I'itttôgralrl tl'ttrte

fonctiorr tl, trutOctirrelatit»r. La «lifftrsion iclnirtruc <larrs urr ruélargt: rlC plastrta, lt t:t1 t'ilt:ettttttoltt

rlc l,intêrêt porrr P[rrsicurs raisons. En astropltysi<1tttr, lzr diffirsiott .iotte ttrt rÔle t:clttral

rlaus la t:orrpréherrsiou rlc la rlistributiorr clcs élôrncuts lourrts rltitts I'trtüxrsPltt)rc ct wlritt:

rlrvarf stars (,^i.e trlarrr:he). [,n rr:prôsentatiott <lc la R.X rlatls la ttltltit:«irtr;ltrl rtliroir rlrlvririt

être affer:ti:r-,,rrr 11 rli{frrskrn. Lt: t,arrx ri'ôvaPorat.iol rltt tttôtirl " t'ltttl<s itt.lr:<:te" rlarrs lil

r:irpsrrlr: rir: cor,6rrstiblc <lc fusion (tCF) par instabilitê hy<lrorlynarrtitItc cst t:otttriilô 1t;rr lc
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Chapitre 3

Le modèle de calcul du coefficient

de diffusion dans le cas d'un

plasrna à der»r composantes

3.1 Introduction

Lc coeflicicrrt cle diffrrsion, crlnrrne les atttrcs <ttlefficictrts, trst I'itltôgralrl tl'ttrte

fonctiorr tl, trutOcrirrelatir»r. La «lifftrsion iclnirluc <larrs urr ruélargt: tltl plastrta, It t:t1 t'ilt:ettttttoltt

rlc l,intérêt porrr Phrsicurs raisorrs. En astropltysi<1tttr, la diflirsiott .iotte ttrt rÔle t:elttral

rlaus la t:ourpréherrsiou rle la rlistributiorr clcs élôrrrcuts lourrls rlutts I'trtuxrsirltt)rc ct wlrite

rlrvarf stars (,^i.e trlanr:he). [,a rr:prôsentatiott <lc la R.X rlans la ttntltit:«rrtr;lttl rtliroir «lrlvririt

être affer:têr-,,irr i1 rlilfrrsion. Lt: t,arrx ri'ôvaPorat.iol rhr rnôtirl " t'ltttl<s itr.ir:<:te" rlarrs là

«:irpsrrlr: ri. cor,6rrstiblc <lc fusion (lCF) par instabilitê hy<lrorlynarrtitlttc cst t:otttriilô 1r;rr lc
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coemcient de diffusion. Il est intêressant aussi dans le calcul du spectre des raies.

En pratique, nous n'utilisons pas la formule de Kubo pour I'obtention des coeffi-

cients de transport car celle ci s'ar,ère inextricable et suppose la cottnaissattce de la fonction

de corrélation corespondante au coefficient de transport clroisi. Nous proposons la méthode

inverse, c'est à dire cellc qui consiste à calcuier la fonction dc corrélatiott cl'une r'ariable

dynamique ou d'une fonction de variables dynamiques à partir de la connaissance du co-

efficient de transport associé à cette variable. Celui ci est dériré et obtenu en utilisant la

méthode de la dynamique moléculaire (simulation nummérique) soit en moyennant certaines

approximations tclles que la "disconnected", lc champ tttoyen" etc".

Dand ce chapitre on se propose de calculer le coefficient de self-cliffusion D d'ttne

impureté test plongée d.ans un plasrna à deux espèces. Ceci est fait par l'utilisation de

quelques approximations appliquées à la fonction de mémoire (le terrne de collision ) as-

sociées aux fonctions de corrélation. Nous avons aussi besoin de connaître les facteurs de

structures. qui sont calculés à partir de l'équation cinétique générale sous certaines approx-

irnatious.

3.2 Le modèle

Notre modèle est une extension du modèle de Berkovsky et al, qui considère un ion

impureté de masse m6 et de charge qo placé en r(0) dans un plasrna à une seule composânte

en équilibre thermodynamique au cas d'un plasma à deux conposantes d'ions: Nr de charge

Z1e avec le nombre de Ia densité n1 : t\lV et N2 de charge Z 2e ayec le nombre de la

densité nz: NzlV, Ie nombre total de densité est n: nl+n2'
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Figure 3.1: Difiirsir-in d'une particule impuretê dans un piasma à cleux cc-rrnposantes

Le coefficient de self diffusion D est donné par le relation de Green- I(ubo

C

o

@

(3.1)

De la même rnanière de calcul dans le cas d'un plasina à une espèce, le coefficient

de transpc":rt D déterminé dans 1'apprc.rximatir-in "disconnected" est ck_.inné par le relation

suivante(chapitre 2) [ ]

t) , : trlntlt33 (3.2)

I'opérateur Kgs est donné dans I'approximation disconnected comme une fonctir.in du terme

de la fonction de la mém<;ire, de même manière que dans le cas à ure composanüe (chapitreZ).

1umt)D: I oçr10,

: rris: (rfo)nl ,rt4a*$)îw,4 I &.tsçp(k,u)s,(k,a) ri.stfrntsD



où S.,p(Â,c,) est le facteur de structure partiel de la densité de l'espèce a et p' S"(k,o) est

le factelr self-structule poul l'ion impureté,îsB(k) est la tlansformé de Fourier de I'énergie

potentielie d,interaction (impureté -ion de l'espèce (}), et a.(k) est la transfomê de Fourier

rle la fonction de corrélatiol directe pour le couple (impureté - ion d'espè"" 0)'

Le calcul de D dépend seulement du calcul des facteurs de structure dynamique

S.B(À.,r,,,) et les facteurs statiques âX.(À.), îop$), qui sont reliés par la relation gênérale

d'Ornstein-Zernicke (1.22) [16]

2

1r", (k) : î,, (k) * | no,1o.,(*)î",, çt1

et à partir de cette équation, on trouve O"'''

(3.4)

ho,(k):
C",(k)

uu"" îo,1lr) :1,,(*) (3.5)
i-nrî11ft)-n2î22(k)

ou

1,,çt,1 : I ar[g(,'),, - i]
.t

Cette forrnule est valable pour toutes les valeurs de k pour le cas d'un couplage

faible mais pour le couplage fort sa validité est vérifiee que porrr les petites valeurs de À;'

Les facteurs de structure dynamiques S*B(/ï,r.'') sont déterminés à partir de l'approximation

de champ moyen. On utilise toujours le potentiel de Debye:

(3.6)

où Ào : K;'est la longueur de Debye moyenne (2.5). L'énergie d'interaction entre les

particules (les ions) i et j distantes l?l :l?;-iil :r est:

u(r): (+)exP (-Epr)
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I

1

ZrZ;e2
Vi : AlL exp (-Epr) t : o ou 0 (3.7)

(3.8)

donc:

æ

î.s@) : I b,B?) - t1"-'?'? a?
I

la transformê de Fourier de l'énergie potentielle est donnée par:

î.8(k)
i .-:+_
I v.B(r)e-" k',. dî

.t
0

-*qB -plltrn) (3.e)
K;+k2

et

c.BG) : -§û,8(k) : - Jw$lann)
Kr-1 *Æ'

(3.10)

les quantités k etEp sont rapportées dans l'unité a-1, et nôus remarquons à partir de(3.1Û)

qu€:

îD(k).î2{k) : â' (k).î22(k) (3.11)

3.2.1 Calcul des facteurs de structure dans un plasma à deux composantes

Le facteur de structure partiel est dêfini colnme une transformée de Fourier de

façon générale (chapitre2) :

t-



s,p(î,a):

où po fu) est la distribution de Maxwell-Boltzmann normalisée pour I'espèce rr:

Dans Ic cas

*i 
at",.,c.p(î ,t): 

[r 
o" 

*f 
o*-"r.r,r,,,] 

,:_,. 
(8.12)

Olr*r" système qui à de,x .o-oorur,us, i'equation cinétique devient

80

(3.15)

[2),

(, . ,+*) ,.rr, , z,w') * nY I oo" r."rî , z,w'')c,s(î , z,p'p')

: ,.ç.(p)lo,oa (n - p') + "Bî1t'1e017,')l (3.13)

(3. i1)

no est la densité ionique de l'espèce a. L'opérat ew $.,B(î , Z,pi) est séparé en deux parties

la prernière est le terme self-consistent et I'autre LI(î,Z,pp') définie cornme un opérateur

de collision non local [8]:

e,(p) : (#r) expl-Ytp2lznt*)

d.p(?. z,w") - -,-+:p*@)e,p@)+ ,tr(?, z,pp')

Comme nous I'avons dit dans le calcul des facteurs de structure, on utilise le résolu-

tion de l'équation cinétique (3.13) avec l'utilisation de I'approximation de champ moyen, qui

est I'approximation fondamentale dans la théorie des plasmas. Physiquement elle consiste

à ne tenir compte, dans les interactions qui déterminent les trajectoires des particules, que

des interactiols collectives, c'est-à-dire de l'action sur chaque particule (f irnpureté) chargée

du champ "moyen" de charge d'espace crée par les autres particules. Cette approximation a
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êté proposée par A.A. Vlasor, [+] pour l'êtude de l'évolution d'un plasma. Donc les facteurs

---+
sont déterminés par la néglig,ence du terme It[(h' ,Z,pp').Si nous substituons l,équation

(3.15) dans l'équaùion (3.13) on obtient:

(z + tff) c*u(i, z,îî') - ,E n**p*b)a;(h) J ap.,c,rçî, z,î,î-)
: rrotro(p) [o*t@ - ,') + n,j1.pg)vpb,)f

et en intégrant cette équation par rapport à p et p/ on obtient:

s,B(î,2).- no / - tffiIa,(à)^e, p{î , z)

: tto6o13 [ aA-:4!=- + nonBl.osit4 f a7---9"tÛ--r (z + t**) r qz +;ff)

(3.16)

(3.17)

(3.20)

ielle que:

et en posant :

avec

p p" ) (3.18)

t..: tL + ttl) (3.1e)
ç,{p}

(z* 3t\
\ rnal

,L: 
ifu"-&op,,2fièk2 et r,: u-mog'?yzh2

f+
, z\: n I af df tc'op1, 

h', z,
I

t'
Io\h,Z): 

Jrrp'

S"Q(. k

a§m-f k2

I d;o"tx'/z*oe
0

on obtient finalement les facteurs de structure donnés par les quatres équations autonoines

et formelles:

I
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et

s*B(î ,z) : noy - zL) f a.,1t;s ,B(î , z) + n,-fo.o + npî.Bg'1f r- (3'21)

o

Dans le calcul, noüs âvons besoin de connaitre les expressions de â,..(k), în(k) :î21(k), et

îzz(k), qui sont déteminêes par I'approximation [6]:

î",(k): -ffioa&) (3.22)

S.B(î,.,,') : 2 Re Ss1î, -u1 (3.23)

Rappelons que les facteurs de structure sont donnés à partir de le solution de(3.21),

qui est un système de quatre équations à quatre inconnus dont la solution est:

.:) -. n, [t+nrÊLr(/c\)tit-nzezz(*)(t-Zl2)]rnznlôp(te)i1z(k)(L-ZIùlzS1lk,Z) :

.:» -. nzlt+.r.zÈzz{t)ftz]r-nrôrr(È)(1-zlr)l+nr"'Fuftfrn&)G-zIr)1,
522(k,Z) :

.--+ - ntnzîs2(fr))I2[1-n1êr1(fr)(1-zI1)l +.n2nfte(k)(L-zt21trlt+"rÀ-r&)7
521(k,Z) : t

srrçî ,21 : (3.24)

De même manière de calcul pour le cas d'un plasma à une composante les facteurs

de structure vérifient l'expression suivante:

Sog{k,u): 2 Re Sop(k, -iu)
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,S11(k,ru) :'+

a(k,u) : (t + nrÎ1r; (l - n2e2)wl\+nrnzîryQ2af2*

u2 (nz1 + nrÀrr1îrr-n1n2e1fi'1r) Ç;t;+fr4)

b(k,w) : (t + nrÎ11; (t - n2122)ul"r+nflzî'rze12al)+

u2 (nzg + nrîrr1îrr-ntnzlrzî't) Q';l - tlt'r)

et on calcule les autres facteurs (Sn, Szr,,9zz) par la même façon, et on trouye que:

(3.25)

(3.26)

2nc o522(k,u):;- ' (k,r) { | -n rîr1 (È) ( 1 -ar I" 1 ) - nzîzz(x) (1 -1$ +d 1x,r) {,,., " 1 t'rùr (k) + u n z I Lîzz (k)

{r -"rau f tl tr -a I" t) -nzîzz1t) (t -'{ ) } +{nr u,If â1 1 (È ) +nzu: I iî22$)}

avec:

a'(lc,u) :

b(k,u) :

$ + nrî2)(t - nrâr )r.., lr+nnzî.tze12u fr+

a2 (nrg + nrî,,22)î11-n1n2î12î,1r) Çîl+trt;)

(t + n rÀ2) (7 - n rî11)u I r+np2î12ê12u ir+

u2 (nrg a n2î',22)îy-ntnzîoî,tr) (lr; - Ü'r)

on trouve aussi que:



u

,S21(/crt.r) :'#

L(k,u) :

M(k,u) :

L'(le ,a) :

M'{le,u) :

\Frn"(L * nrî1)îeu It + (1 - nrî1)î,pu I'2*

,' (nrîr2îu-(1 * n"i,.)cp) Q)4+t;1,)

\frtnr(l * nyî11)Cpf{ +( f - nrîrr)îa2u /2*

,2 (nrîr2î,,.r-(l* nrîrrlerr) (i;4 - t71)

\frtn (l * n2î,22)îpult2+Q - n2122)1'12ul'1*

,2 (n2c'21.,, -( 1 * n2À2)îp) 
Q; 4+ r\4)

\frLn (1 + nzfi.zz)îoll+(t - n2î22)1'v2ul'r+

,2 (n2c1zîrr-(1 *n2î,22)Q2) (r;r; - Ü'r)

Lft,){t-n ft11 (}t)( 1-a;1" i ) -n2î22(k){t-u Ii + M (lc,u) I un 1 I làr (k) *onz I Lîzz(k)

{ t-nre1r (/r) ( i -u I" t} -nzîzzlt;(t-rri ) } + {n v I'rî y (k) + nzu I t ô22 {§}

(3.27)

et pour le dernier facteur:

So(k,r)}+ L'(k,u){t-n$11(/c)(l -oI" 1)- n2\1$)(t -uIi

{r-nre11 (k) ( t -u I" r)-nzît 1*1 ( t-rli ) }

+ M' (k,a) | an 1 I're1 1 Qc) +an 1 Iiel 1 (È)

+ {np I're e $)+n rorl{ e11 (À ) }
(3.28)

le facteur de self - structure.
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-//

.es(à,r.,,) : ! (Pry")"'"-(+f")'' h\ 2 /
i-

En posant un autre changement de variable " -- ?*lY et d.r :hv 2 -
?TètTnz

est la masse réduite, donc les formules donnant les facteurs dem1 * m2

Ia forme:

(3.2e)

au t0;
TyT. ou /,r -
structure prennent

a(r) : (1 + nr111){1- nr7y2)I'r(r)+nrn2Ltûnl2@)+

(rz ( r + n rî rr1ôy2 - n p ût Â n) (ri 1r1 r ;1 "1+ 
ri qr 

I r{ 1c I )

à(r) (t + nrlrr)(7 - n2îs2)I'rt*1+nrnrÂrûrri@)+

/ ^ \ /,,
(rr2(1 + n rhy)ê72- rt1'l.2;êphp) (ii (r)/; (r) -

I'utilisation de le variable r et sachant que ai : ^ff"onduit à:

rifr t ri fr ))

(3.30)

(3.31)

(3.32)

(3.33)

(3.34)

1l@)

rL@)

ri(")

r:(")

ul'r1b,u1- ît@s'ozz2

atr(*,ut): xt/ûe-at,2

,,t tlçe,,t1 : ZxorzD t(r)

*ü$,u) : 2xa1}2(r)

i

l-
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--"'
où les fonctions D;6) et D2@) sont les lonctions de Dawson, qui sont calculées numérique'

ment [22]. Les autres facteurs sont écrits de la même façon:

2n2 o' 1r1{t-niâ11(È)(1-1", (")]:.râ, (!]-1(.1-r" (') +b' G) { * J | @1e11 (/c)+nrrl (la)â1 1 (/c)

522(k,r) = ; - G;âiÈX1 -1" 1({)-n2e1, (k)(1-r;(u))i +{nr 1{ (z)411 (e)+nr Ii (lr)e11 (k)}

(3.35)

a'{r) :

b(") :

$ + nr1r22) (1 - n rîv) I',(r) + n1n2Ànîo I; (r) +

(r,, 1 
r + n rî.22)11 1 - n rnrîr2\. 12) (rj 1r1 li 1, I + t\ ç1 t 11 ,,1)

g + nrî2)g - nrî1)i@)+np2î1ret ti@)+

(rr, 1 
r + nrlrrrlîr, - np2îeî,r2) (ri 1"1 lj 1r1 - t, 1r1 t'rçr1)

Jnlw\ a n rî1^)îp{ (r)+ ( r - n rîs)î12 I r(r) +

(n re2î,r2 -( r + n,â 1 1 ) o") Qî(r) 
ri (r) + ri @ I L@))

\fr Lz,.2 (1 + n rî r t1îrrri ( r) + ( r - n re11)î, e I, (r) +

(nrîr2î,r2-(r + n,Î11)ar) (rl @)ti@) - rLtOlAl)

521(k,a):'# t -n1ô1i (*) (1- I" 1(r))-nzî:r(È) (1-r; (') + M @) {q I i (c)ê11 (lc)+n1Il (c)e1 1 (È)

1 
r-"ra', t*l «i - 1" {t)) -n2î11 (À) ( 1-4 (u)) } +{,r I{(r)err (Ê)+21Ii (o)art (È)}

(3.36)

L(k,u) :

M(k,u) :

'i
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512(li,a.,) :'l#- 1-n 1?11 (k)(1- I" I (r))-n 2ô1 1 (À')( I - t; (r) * ÀI'(r) { n I Ii (z)ôr r (À')+a r 1i(z)âil (À')

{ 1-n 1a11(A) (r -'s1" 1)-n21'fl r; (t-",{ )} +{n1oI{ô11 (È)+n1aI{Q1 (È)}

(3.37)

L' (k,u) : \frnTa\ + nrÀrrllrrtj{r)+(t - n2î22)ÀQfr1"1+

(n 2î pî,,2 - (t + n rÀ22)e.) Qî 
(r) I i (r) + I; ( u ) /i ( r ) )

Itt' (k, u) : \fn1rn(l a n2122)îeti@)+(t - nr122)ît'pu I'r(r)+

(nfir21,r2-g + nrî221ar) (ri @)r)(r) - rr1";ri1"1)

et la formule de self structure devient dans le cas où l'impureté est de même type de i'un

des deux types constituant notre plasma:

,s5(k,a-,) : *(Uy)''' "-'," â\iêc 0; : 01 où 02 (3.38)

^95(k,r,) est le facteur de self structure dyilarnique associé à I',impureté.

Si nous calculons les facteurs de structure de manière analytique ou numérique.

on peut en principe calculer le coefiicient de self - diffusion selon la formule (3'?)

3.2.2 Discussion et résultats numériques

Si nous utilisons l'approximation de champ moyen pour résoudre l'équation cinê

tique, on trouve les formuies des .S11(k,u), 522(k,a), ^S21(k,a'') et '912(È,o)' Nous reprfuen-

tons dans la figure (3.2) les valeurs du facteur de structure ,911(k,a,') en fonction d'e af up

dans Ie cas de f : 0.999 pour différentes valeurs de ka : g'
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Nous avons porté les résultats obtenus sur le tableau (3.1). Daris-ôe tableau nous

faisr':ns ia cornpai:aison eutre ies't'aieurs du coefircient de transporl f)'cle,[Je+'2 clans le

rnélange iHe+25û7o eL H+15070) ürouvées par notre modèle, et ies valeurs obtenues par Ia

dl,rrarrrique rnoléculai-r'e D1u. Ot trou.,.e utt bon accord enlre les deu-x calculspour dillércntes

vaieurs de l, Le cr-ieflicieul de clitïusiou décr,:it avec l'augtuentatiott de I ei les diffétences

entle D* et D4, sont dtes, conlnle nous l'â\,o[s déja signa]é, au fait que n.)us â\rons utilisé la

première approxirnatiot de la fonction de corrélation directe ô1*; : -Êi(à) qui est valable

seulemeni pour le couplage faible de pour À; petite.

Dans le tableau (3.2). n*:,r-rs avc,trs calculé le cr:efficient de ditïusion cle i'-4r''tz

,lans urr irlasnia à <leux conlpclsanies (Arj77,Hr,+t1 à l:0.003, avec le conceutratiou de

Ar'+1725Yc,50Yc,757r, ei,90%. On rernarque que le coefficient l) dépend ,le la ci-rucentratiott

des romposantes. Le cr;eftrcient cle dillusion croît avec 1'augurt:utat,ion cle la concell,ratirl

de ,4r+17 cians le nélange.

En général, les résuli,als présenlés ir,'i indiquer:l <1ue la lliéorie,-ie 1'a1iprcxitnatiorr

discotiuec,ted ( \\:a)leulrolu eL I3arisi51 et (iould e,l ÀIazeullr.,i,Jl) J,-lrrrc ulr h,,t) r1(cL)]d ai e.:

la d1,nan'iique molêculaire ponl un urélatrgef81.

Pour'fruil cet,"e ci-rur'lrision. ci, I.ii,LtL vali<ier Itrlite tnodèle à deux cslièt'es) Irolls

al:ons pris ie cas ciu ies oeu-x r1,'pes ci'iuuù slrrlt ideutiiiues elr lllasse er ett t'irarge. I'{ous

a\rons, cornme on doit le çrrévoir, trouvê les résuiiats du modele à une seule espèce. Ceci est

un poiut fort qui consolide et soutient troüre urodèle à deux espèces.
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Figure 3.2: urSlv(k,r,r) trouvê

uf uo pow q:0.618, q:0.875,

â.
}Z

a-

Table 3.1: Comparaison entre les D*

moléiulaire Pour un Plasma à deux

valeurs de I

Table 3.2: Coefficient

de notre rnodèle et Dao obtenus par la dynamique

composantes (H+1s0%, He+z1ATo) pour différentes

,
de diffusion pour un mélange (A'+",He+r) àvec n - 8'19tu

f=*'o rrl "

q:0.6187

p

.3835

par l'approximation du champ rroyen (3'25) en fon«:tion de

c=1.383 et c:1.856 (Ar+r7 50%,He+250To)

f D*(modèle théorique) D(dynamique moleculaire)

0.02 23r.827 223.75

0.04 78.52 71-08

0.2 7.58 6.2

0.4 4.55

1.00 0.91 0.75

Ar+rtYo He+' Di
25 75 1.8

50 50 2.84

75 25 8.34

90 10 18.61
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3.3 Les grandeurs thermcidynarniques dtun milieu chargé à

deux composantes

Dans ce parappaphe, nous allons généraliser les équations données dans un plasma

à une seule espèce à notre modèle qui colsiste à un système de deux types d'ions' oII néglige

la structure interne des particule c'est à dire que notre système est traité classiquement'

Nous l,avorrs dit dans le premier chapitre, que pour décrire les propriétés et le com-

portement macroscopiques d'un système, on fait appel à des grandeurs telles que l'énergie

interne, la pression, etc... Ces propriétés nacroscopiques sont directement reconnaissables

dans leurs manifestations microscopiques t30][31] [32]. Nous avons dit aussi que, la connais-

sânce de la fonction de partition ou de l'énergie libre F d'un système en équilibre permet

de déterminer très simplernent ses principales caractéristiques qui sont reliées, dans le cas

d,un système à deux composantes, directement avec les fonctions de distribution radiales

gn(r),9n(r) et 912(r).

La fonction de partition dans ce cas est définie par:

zx(v,T: .l "' .l "-"'d.t,aîz
(3.3e)

Z.(V,7-) est la probabilité que le système ait son point représentatif à l'intérieur

de l,élément de volum e dÿ : d,l:rdlz où df 1 et dl2 sont les éléments de volume dans

l,espace des phases du système pour I'espèce 1 et 2 respectivement.

L'harniltonien Ht est donné Par:
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* - s -L *+ =4 + u(71, î1.--?k,,??,?2"'?k,) (3'40)
Iat- / .a - | ./ tO*.?^z* 7o.r*,

L'ênergie l'interaction entre les particules de deux espèces est donnêe comme la

somme de l'énergie d'interactionl-l'2-2 et l-2 de la façon suivante :

Nr Nz Nr lh
u(V],..?k,,î?,..?'N,) :llj1r('ni)+i'j* u22(rn,)*î)""(",) (3'41)

L'énergie interne dans ttotre cas est:

y : ; (rrr + N 2) K BT +.[,r (?',, ? N2 
1"- 

t3" (? N r'? r'tz1 o? \ "a? fu 'a?? 
"'d?zN', (3'.42)

lavaleurmoyennedel,ênergiepotentielled,interactionestdonnéepar:

or(7r,,?,r) : fi t "6*',?N'1e-9o(?Nr'?wz1'î!"aîr*,a?1"'d?2*'

: ltf ; l r, ,(rn,)"-0"('wr'?N2)d7l"a?lu' a?1"'a?2r,
LN i+J

-, I p*u 22 (r n,) e- Pr'' ( ? N t'? ivz 
; aî l. - aî r* d? ! "' a? 2*,

+ / Ë 
îorr(,n,)"-Bu(?Nt 

'?Nz) a?l--d,îrud?1"'dî2*,

on peut poser la raleur moyenne de l'énergie potentielle comme:

. ott(?N', ?Nz; : urt * a22 I uo (3'43)

telle que

I

J

I

.l

J

a
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ut t : ltÿ [ u,,(,|,)lt *+:' aî'1*,aî2*a;'*,)a'rid'?',

e*+ ï,,,(,lr) s,t4l2)d?ld?t2

Y I ,"!)s11(r)4tr2dr

trouve aussi les formules des autres termes de la même façon:

= ry t u2z(r)s22(r)4ttr2d'r

JNffi ,/ "-", ", I u rr(r) g rr(r)4nr2 d,r= ----z I

et finalement, l,énergie interne par l'unité du nombre de particules est donnée par la formule

impliquant les fonctions de distribution radiales:

f,o,,. * I tEf out )g,(') +

ryup()s12lr)\4trr2d.r

par râpport au volume l'équation

Yorr(r)szz?) 
+

En dérivant

d'état pour (TCP):

(3.44)

(3.45)

(3.46)

(3.47)

(3.48)

l'êquation

(3.4e)

On

azz

utz

U
N

de partition, on trouve

NKeT
,-# I {*#ffin'o + Wrqffisn?)*

Wffin*rù\zn,'a,
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g.4 Coiiclusion

Dans ce chapitre, nous avons généralisé les équations et les approximations trouvées

pour un plasma à une composante dans le deuxième chapitr-e âu cas d'un plasma (TcP)'

La résolution de l',équation cinêtique générale, avec l',approximation du champ

--+
ÛloyenM(k,Z,pp):0,donnelesformulesdesfacteursdestructure.Lecoefficientde

diffusion est reliê directement par un terme non local P", Qui est approximê par Ia fonction

de mémoire approché Kse(i), qui est associée à la fonction de corrélation des vitesses'

LetermeC"approximéparsapartie,,disconnected,,permetd,obteniruneformule

deDl,alablepourun(oCP)arrssibienquepour(TCP).

Les résultats que nous avons obtenus sont en bon accord avec la dynamique molécu-

Iaire.Doncl'approxirnationdisconnectedpeutêtreutiliséepourcalculerlecoefficientde

diffusion, et aussi d'autres coefficients colnrte la viscosité et la conductivité thermique avec

les autres approxirrations et corrections d'ordre supérieurs'
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I

I

Chapitre 4

Le calcul de la fonction de

corrêlation de la vitesse et du

champ

4.L Introduction

Le processrrs d'élargisstlrrtettt tles riries par l'effet cle la tlynarttitlue cles ions tlst liê

<rircchenrert allx propriêtês try,a,rirlros <rrr ,riricrr r:rrtrrg(:. [,ir ,rrrs sir.,re rre r:es irr.prii'tôs

cst rn fo'ctiorr cl,trutocorrélation rhr ruir:rochiuup et rlc ltr vitesse c(t) ct n(r) rcspcctivenrent'

L,étrr<.: rlc ccs fOnct,itxrs ,our les partir:rrlcs rrcrrlres à colllltl tttt llrtlgri:s sig.ifit:tlt'if

[10],[33],[3al,et[35]'DansIet:as<it-,sllirrtit:rrlesc}rirrgées'ttnttttltlèlea(ltéêl:rTlorêpirr

trI.A.Berko'csky t't Al [10] et .tl ir,ttr url plasttr* :\ ttrlt-' t:t'rttt,<lsi]ttttl' Sttr l:r trast: tlcs ,r.-

priétôs tle syrrrôtrie slltrtio-tt:nrporelkls de cetttl ftlnctitltt ct les prtlpri(ltôs dc |ratrsllrtrt, Iltltts

.I
J

J'

I
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présentons un calcul analytique de la fonction de corrélation du microchamp êlectrique c(t)

qui va au delà du modèle binaire c'est à dire tenant compte des effets collectifs du milieu

sur l,ion impureté. ce calcul analytique relie la fonction de corrélation du champ électrique

àcelledesvitessesquiest,àsontour,caiculéeparlemoyendelatechniquedesopératerrrs

de projection [9]'

4.2 Développement du modèle théorique

Cottsiclérons un ion intpureté' placé en 7(0)' de masse ms et de charge qs plongé

ilans un plasrna à cleux cornposantes en êquilibre thermodynamique' Le champ électrique

tlù irux ctlnstitrttrnts r1u milieu sr-rr l'ion irnpureté est :

2No-+
Ë :!L?"(to - 7(o)) * Eo

a=l i=L +

ot?.(7;-70)estlechanrpcital,ion.jdistant<le|7;-7(0)ldel,ionimpureté.etE6

lechampdesclrargesneutralisantdufond.I[.estlenombred',ionsdel,espècea.Doncla

fo,ction .e corrélatio, clrr champ ôlectrirlue et cle Ia vitesse sont respectir'entent:

(4.1)

(71ry 7io;)
C(t) : ffi

( r io;. r'f o;7

(ÿ at. v (o) )D(t): 
F(o).ÿ(0»

+
où V (0) = V o Ia vitesse de fion impuretê' Les cleux équations précédantes

par la première loi cle Newton (appendice B):

(4.2)

(4.3)

sont reliÔt:s

l

l
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**rur: -u2ocçt1

'o -- 
(tq)l3nzo) (82) "' 0: #

et à partir de Ia technique de I'opêrateur de projection de Nakajima et

fonction de D(t) est donnée par la forme suivante(appendice C):

#ou, + ufio(t1 . 
i 
** (t -') {,oç'1 

: o

avec les conditions initiales:

(4-4)

(4.5)

Zwarzig [9], la

(4.6)

If(0) : ,?, -,'o

Ie facteur À est donné par (appendice D):

0) : 1, C(t:0) : t

0) :0, C çt:0) : 0

M(t): h[(o)e-^t

où r.,f : (r') I \E')

D(t :

b(t :

(4-7)

(4.E)

(4.e)

(4.10)

tladynamiquedesoscillationsdansunmilieuviscoélastiquedefréquenceI'équation (4.6) décri

caractéristique égale à ars en présence d'un amortissement' qui est exprimée par la fonction

n/(t) [36] choisie à pouvoir décrire la relaxation comme:

s: (ul,lu2s-t) l0*oo (4.11)
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où D est le coefficient de self diff,sion donné par Ie relation de Green- Kubo[46]

§ntsD:i o"ç1 U'r2)

I

Lesfonctionsd.ecorrélationdevitesseetdecharnpsontdédrritesàpartirde

l,équation (c.17). En utilisant la transformée de Laplace et le thêorème des résidus' nous

avons pu calculer la fonction d'autocorrélation de la vitesse et aussi celle du r'hamp' soit

D1Z1t^transformêe de Laplace de la fonction D(t) donc:

(4.13 )

l'équation (C.17) devient alors :

îç21 : .i u" oP1a,

0

zi "-"ar*ron 
+ u2ofrç21 + îi 1z1l n"orffD(ü) : Û (4'15)

.l dto
0

Intégrons cette équation une autre fois par partie' on trouve:

i u"orfrD(t)+,'zoîç21+îiç27 [ 
u"a'iD$):0 (4 14)

.t o
0

aprèsuneintégrationparpartieetsachantlaconditionp(0):0'onaura:

zVîQ)- 1) + ,'2oô121 +ûi@)(zÙ@) - t) : o

-z + 22frç21 + a'zoùç21 -îî@) + zfuV)DQ) : 0

b1z1lz' + zîîQ)*'3] - z +fiitz)
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u\L)- 
lo*zîitz1+r'o)

telle que Ia transformée de Laplace de la fonction de mêmoire llf (t) est donnêe par:

98

(4.16)

14.17)

(4.21)

îiç21:

Finalement) oll â:

D(Z)

et à partir de l'équatiol (4'4)' on

rélation du chamP C(t), soit:

D(t):

où (f) est un cotttottr convenablentertt

fonction D(t) comme:

n/(0)
- Àr)d, : ;\' .L-^

z(z + À)+ I/(0):m
obtient la transformé de Laplace

t [ .zr û(z\az
2ri .l

(r)

choisi. Le tllêorème cles

(4.18)

tlr. Ia [ttrrr.t'oI] do c()r-

(4. re)

(4.20)

résirlus perrnet d'êcrirc 1a

M$) .[ exP(-zt
0

C'ç21:DVl-ffi
En utilisant la transformée irtverse ae DQ) telle que:

D(t) : -z,t ZJZ: * À) + Al(0) * "
-7rrZz(Zz+\)+lrl(o)-(Zz-Z)(Zz-Zt)e

+

(ZçZz)QçZs)
, ,Zz(Zt + À) + À1(0)

"-""-e;zJe;zù

soit encore comme:
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e-

I
I

I
1

D(t)

c(t)

tels que les coefficients sont définis par:

----'--'
3 ..''

Donexp(Zit)
i:t

3

L,Cnexp(Z1t)
i:t

(4.22)

(4.23)

(4.24)

(4.25)

(4.27)

Les coefficients Z; sont les trois racines de l'équation algébrique cubique suivante:

Z3 + À22 + w2rz+.\i..,fr : 6 (4.26)

Donc, pour calculer les fonctions de corrélation D(t) et C(ü) nous avons besoin

de connaitre les trois racines Zt qui sont reliêes aux paramètres a;6, u.r1 , À qui à leur tour

calculés numériquement.

Le prernier paramètre : défini dans le cas d'un plasma à deux espèces de cette

façon (appendrce t ):

n - 0+ z;)zr(4+z - 4+t)vz--

fl @" - zn+ù
n=7

r t2
Dt: - li) ''

4 : *lY W) | o'fr 
''(?)go'(')

rlo :là densité de l'espèce a. En calculant la divergenee du champ en coordonnées sphériques

dans le cas écranté, on obtient:

t:
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_..+ (** ?+) u^v)V0.7"17; : - 11r.(r) : - 
\or- j. (n. /

ÇoI{ D
-(ï)exp(-K17r). (4.28)

Si nous substituons l'êquation (1.2S) dans l'équatic"rn (4'27i op trouve que:

,B:*ç(m),fu{ro), \42s)

ou:

.2 ltrnnqf, .t î,i,: Ë ei (10)": t + J 
a,îrl{s,exp(-1{pr)1e6"(r)- 1l (4.3Cr)

tl

mû: masse de I'ion de I'espèce cr de plasma.

qo: charge de l'ion tle I'espèce a de lllasmzr.

'r, : Fir' : iongueur cle DebYe'

Le cleuxièrne pârarntitre :

Ce paramètre est détitri cr.rtnille:

'i:'?,('-,*ç (j#) I'"lo!#1""'"') (4 j']
\

d e'oi(i')
: c'est uue etrsetrthle sur I'indic'e i et j (appeudice .E)

ù.;

,- ,+ : / ,,/ .---=--;-- *
d-F.i dTr 

" 
? dT; dTa

::àl'HLl*")'.(r;ÿ)'l 
gz2, i

:

' t;



les formules précédantes sont do*nées en doordonnêes sphériques coryrne'1

êar : e.(r)- sin I cos tP

eay : er(r)-sin0sinP

€aJ: eo(r)-cos0

donc:

Y?",1,'; : ffa,.i# ?p *.h ff; t'
: ff "i^0 

cosgî, * l",cos 
0cos pî e * *A"sin 

gcos rp?,

Par la mêrne manière ort trouve les autres termes, finalement la somme (4'32) est égale à:

( d,?,;(r),' _ (#rgrt) + firsutz gzz)
\-a=; I

après le calcul de ce terme, on f injecte dans l'équation (4'31), donrtant la relation simple

du paramètre r,:1:

at : u2,(, . r& + (*; 4.rr,r.) (4.34)

(/r). : 
'i 
,-nr'u," 

[o 
+ fl(R pr)+ 10 @or)' + + @ o')3 + (Eor) n)oo'?)a' (4'35)

0

at tr - 
TrlaTtl'o 

est la masse réduite'
"" ry mn*nto
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Le troisième para*ètre est d,onné par l'équation(4.11), qui est relié directe"

ment au coefficient de transPort D'

Les valeurs des paramètres précédents sont calculees numériquement' on constate

da,s le calcul que ,.rl est de t.êr,e ordre que c.r26. Pour cela dans le développement' on

nêglige les termes qui portent la double solnlne de deux espèces d'ions' ces termes sont

faibles devant c.;l (aPPendice E)'

Dans Ie cas d'un plasma à une composante les équations précédentes deYiennent:

z I nrqo . .z ,^ (4.36 )*ô : 
3 

-trtlrq@nto

ou:

7n: masse de I'ion du Plasma

q: cirargc dc i'ion du Plasrna'

cur: fréquence Pla^sma'

1o: 1 * 
.[ 

,nîexp(-Kpr) lslr) -r]d'r (4'37)

0

Kp : l'inverse de la longueur de Debye Àp'

9Q) : la fonction de distribution de paires'

u!:uf;{'-' (ffi) 
"} 

(4 38)

p : la masse reduite du couple (n't"ms)'

ôo

tr:i ,-n"-2Kpr lA+DXor+ 
10(Kor)2 +4(Ker)3 + (Krr)n)s?)a' (4'39)

'.t
0

Les variables d,intégration et Kr1 sont en unités de rayon de Ia sphere a'
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4.2.1 Discussion et résultats 4umériques

Nous atons examiné les deux tlpes de plasma, à une composante (OCP) composé

d'ions (H"*') et à derx composantes (rCP) composé de deux types d'ions (He2+,H1+).

Dans le cas d'un (OCP), l'irnpureté est un ion de l'*r."rrbl" des ions du plasma, alors que

dans le cas d'un (I:CP) l'impureté est de mêrne rnasse de même charge de l'un des deux

espèces (nous arons dans notre travail choisi He2+). L'utilisation de la fonction de distribu-

tion radiale des paires semi-emprique (appendice,4), nous a permis d'obtenir les valeurs c..rs,

u1 et D numériquement. Ajoutons que nous avons utilisé l'approximation "disconnected,'

(deuxième et trolxième chapitres), pour calculer D.

Le tableau (4.1) présente les valeurs des paramètres us et al trouvés dans notre

calcul pour les deux types de plasma en fonction de l.

Les racines Z; sont déterminées à partir de la résolution de l'équation cubique(4.26).

Elles sont négatives pour le cas d'un couplage faible et complexe pour le cas d'un couplage

fort et ensuite injectées dans les équations (4.24), (4.25) pour trouver les coefficients D; et

Cl. Finalement on a pu calculer les fonctions de corrélation du champ et de la vitesse à

partir des équations $.22)(a.X).

Nous avons ensuite et à titre comparatif calculé les fonctions d'autocorrélation C(t)

et D(t) par la méthode de la dynamique moléculaire. Les figures (4.1) et (4.2) présentent les

fonctions d'autocorrélation du champ et de la vitesse respectivement pour le cas d'un plasma

à une seule composante (Z:l) pour I : 0.5. Aussi les figures (4.3) et (4.4) présentent les

fonctions d'autocorrélation du champ et de la vitesse respectivement pour le cas d'un plasma

à deux composantes (H+r50% et He+250%) pour f : 0.02. Les courbes de la dynamique
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---/molêculaire et de la théqri,e-dé notre modèle sont qualitativement les mêmes. L'intêgrale
-_ --/-'/

de la fonction cl'autocorrélaüion. qui est tt'ouvée pal ce rnodèle donue Ie nrême coeûicient D

utilisé pour calcuier le paramètre À. L--eci nrontre que noire nrodele peut dorruel uu appui

pour représenter ies eflets d-v-nanriques daus les prob)ènres d'élargissements spéctra)es.

r u,,o(ocP) a{oCP) uü("CP) u,1{TCP)
0.2 û.55 28.1S 0.43 i 1.33

0.5 0.51 10.88 Cr.34 {.007
1 0..15 o.22 2.07

2. 0.3ô 2.59 0.15 1.27

5. 0.20 7.77 0.c'46 0.44

Tahle 4.1: Valeurs des pâramêtres r-,;ü et .r1 dâns notre modèle obtenues avec un g(r) semi-
enrpirique dans le ms (OCP) ct le cas (TCP) poul difléreuts pararrrÈrtres du couplagt I'

* * " dynainiquernt-rléculaire
nrorlele th Jirrique anréliré

densité:3.o I 020 ctÿi{

terupérature:3 800dka

o1234567A
lÙmI)s en itnité rtr )-l

Ë

Figure 4.1: Fonction d'autocolr'êlatic;tr du champ électrique pour un plasma à une com-
posarrte \Z:l) et I-: 0.5

,t ,o

0,4

o,6
c(t)

t,4

û,2

0,o
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1'o

o,8

o,6
D (t)

densité ionique:3.61 020 cwiâ

température:3 8000ko

0,4

o,2

o,o

1,0

or8

o,6
c (t)

10

temPs en

15 20

unité (r.)-'
25

Figure 4.2: Fbnction d,autocorrélation de la vitesse pour un plasma à une composante (Z:l)

dans le cas c1c f : 0.5

0,4

o,2

0,0

**** dynam ique moléculaire

modèle théorique amé

température:3.106 ko

densité ionique= | .1022cn

2

temps en
3

unité (or )-l
p

Fieure 4.li: Fonction d'autocorrêlation du champ pour

lfiirfO%,tfe+250%) dans le cas de f :0'02
un plasma à deux comPosantes



106

1,O

.o,8

o,6

D(t)
o,4

o,z

o,o

* * * * *dynamiquemoleculaire

modèle théorique

o so 100 150

temps en I'unité(o )-l
p

Figure 4.4: Fonction d'autocorrélation des vitesses pour un plasma à deux composantes
(H+150%,He+2SO%) dans le cas de f :0.02

4.3 Application au calcul des profils de raies spectrales dans

les plasrnas: cas de la Lyman a

4.3.1 fntroduction

La spectroscopie est la technique de diagnostic Ia plus puissante utilisée couram-

ment par les physiciens des plasma. Le principal but de la spectroscopie est l'étude du

raÿ'onnement émis par un milieu partiellement ou totalement ionisé. celui ci dépend alors

non seulement des propriétés d'un émetteur (impureté), mais aussi des propriétés du plasma

qui l'entoure. Elle est utilisée notamment dans les domaines suivants:

' Les lasers X: l'étude de ses problèmes exige donc à la fois des mesures spectrales

de haute résolution et des profils théoriques avec toute leurs structure complexes.
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.Lafusionparconfinementinertiel:laspectroscopieestleseuloutildediagnostic

de densité, dans le cas d'une bille'

.L,astrophysique:l,étudedesraiesdel,héliumdarrsl,universestnotamment

d'une gtande irnportance dans l'étude de systènes astrophytiq'ut (les étoiles)'

.Lespla^snrasfroidsde]aboratoire:unplasmacréespardesdêchargeséle«>

triques dans les gaz, qui joue un rôle esserttiel dans l'analyse des pla-smas chauds' Leur

intêréts provient de ce qu'il permettent de valider les modèles théoriques dans dcs r:as où

les paramètres du plasma sont en général bien maîtrisés et conuus'

Danstouscesdomainesonlemalqllequel,étrrdedurayonnementémisparles

plasmas est vraiment majeur pour la comprêirension des phéilourènes physiques avaut iieu

dans ces milierx. on va voir qu' à partir de la fonction de corrélation du microchamp' qui

est calculée a. dêbut de ce chapitrc. on peut obte*ir le profil de raies tenant cotnpte des

effiets dynamiques

4.s.2FormuledeprofilderaiesdelasériedeLymanasansstructurefine:

se calcule à partir de la transformé de Fourier de la fonction de

[37]. Celle ci est <lonneé dans I'approximation dipolaire par:

Le Profil de raie

correlation du diPole c(ü)

c(t) : L î ,r{(É lTb(t,0)10') (., 14(t'0)l o')*}*ooî ..'B'

oJo'13'

(4.40)

La somme est effectuée sur torrs les états

trvement supêieurs et inférieurs To' T6 font évoluer

a,t! ...et B,p'--.-des niveaux respec-

respectivement ces états supêrieurs et

I

1

I.
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--//"
inférienrs et le symbole I.-.i:*signifiê une moyenne statistique, que nous pouvons aussi

écrire comme [12]1:

c(t) : à l<r, la, I ro) l'z 
exp((@" + inz1t1{"o(t) 

+ 2c1(t)} (4.4i)

où@.-représentel,opérateurdecollisionélectroniqueetE2lefacteurdepha^se.énergiedu

niveau 2.

1c(t) : 
e l(zr la'lro)1'? exp(($"+!o&ùt)'

,('r 0,, -,',)'* (.i "'"t'')'
{,. 

*

,( I 0,, *,,,\'* ( i a'ro('))
\6_, _ / \0', 7;/ \zlx

(i,"-('))'"(i"u-t'r) * (i*e-t'r)

t 
) 

@42)'' lî V 
(l o'u- 

'''
cette formule est une généralisation d'une formule collnue pour dcs champs sta-

tiques [3g] ( l,approximation qussi-statique)2. Puisqu',il n'y a pas de direction privilégiée

dans l'espace pour Ie champ électrique' on peut écrire [29]:

)=
I

: (4.43)

il". to.*rrt"s sont données par la mécanique quantique'

'ô;and l"; particules se déplacent sufffisamment lentement'

(ff o,*-) ( (i,"rr.,)') : ( (i -^,,)')

1(i il i ar'Ëç'1Ètrr):à't'r
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C(ü) est la fonction d'autocorrêlation du rnicrochamp donc:

,(r) : 
â t«r, lall ro)l exp((ô"+!r,n)tl 

{z* 
*'[ry {m1} _*

Donc on obtient le profil de raies dans le cas dynamique de la raie Lyman c en

prenant la transformée de Fourier de l'équation (4.44).

4.4 Conclusion

Nous avons présenté dans ce chapitre un modèIe de calcul des fonctions de corréla-

tiot de la'i,itesse et du champ. Les courbes ntontrent qu'il y'a un bon accord entre notre

rnodèle théorique et la dynamique moléculaire pour les deux types de plasma.

Les expressions (4.22) et (4.23) que nous ar,'ons obtetlues pour les différentes fouc-

tions d'autocorrélation de la vitesse et du champ, sont très importantes: la simplicité de

la forme de ces expressions donne l'accès à un calcul très rapide de t:es fonctions. Ceci est

sans doute un important progrès dans le développement des modèles de calcul des profils

de raies tenant compte des effets de la dynamique des ions.

Le coefficient de self diffusion utilisé comme un paramètre important dans notre

calcul, est déterminé à partir de l'approximation "disconnected" pour les deux cas de cou-

plage et pour les deux types de plasma.
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EnfinnousâvonspresentélecalculdesprofilsderaiesLymanodanslecasdela

dynamique des ions. ces profils sont affectés par la fonction d'autocorrélation du champ

êlectrique [38]. si nous prenons la transformêe de Fourier de la fonction de corrélation

du champ dans I'expression (4.44),nous obtenons le profil âe raies en présence d'ions dy-

namiques.
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Conclusion et Perspectives

Nous avons présenté dans celie thèse deux travaux, concernant le calcui du coeffi-

cient de transport self diffusion dans le cas d'un plasma à une composante[4] et le cas d'un

plasrna à deux composantes. Ensuite nous avolls caiculê la fonction d'autocorrélatirin des

ctramps puis celle des vitesses dans les deux cas.

Dans le premier chapitre, nous avons rappelé les différentes propriétes d5'namiques

et süatiques, en particulier nous avons rnis le poirt sur:

-La fonction de conélaiion temporelle [16], qui donne une idêe sur la dynamiclue de

la variabk: considérée (la,,'itesse, le cliarnp, eic.-.) dont I'intégrale sur tout I'axe des tenrps

(t 7, 0) est liêe à des propriétes nucroticopirlues intéressantes tant pour la mécanique des

fluides que pour ie diagnr-istic des piasrnas paï I'intermécliaire clu spectre de raies. Celui-r'i.

dans 1'approxinration dipôiaire. dépenct directenierit de la fi-:nr-'tion de r,'orrélatirin ternporei.le

du micro-champ électrique subit par la charge test. Et nous avolls vu ron"rment au courant

de celie tirèse cornrnellt nous àvorls déril'é celle-c'i à paltir de la coun:rissarrce du t-rrefJrcrjent

de seif dillusion.

-Les facteurs de structure dynartiques et statiques avec ia fonctiou de distribution

rariiale. qui entrent dans notre tncidèIe de calc'ul théorique, qui sont aussi très intêressants

dans piusieurs calculs et développement, comme par exemple le calcul des prr:priéiés ther-

modynamiques.

Dans le deuxièrne et troisième chapitre nous âvons bâti un modèle théorique basé

sur deux principales approximations pour les deux l,ypes de plasma à savoir:

- L'approximâtion disconnected
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Elle consiste à supposer que durant le processus de diftrsion, {eux-farticules

(impureté-ion de l'ensemble) sont indépenarrrt"r. Cette approxi*utior, 
"orduit 

à une forme

du coefficient de diffusion D en fonctiort des fact,eurs de structure qui se prète à un calcul

non compliqué.

- L'approximation du chamP moyen

EIle consiste à ne tenir compte que des interactions collectives, c'est à dire

de l'action du champ moyen crée par les autres particules sur I'impureté. Grâce à cette

approximation nous avous calculé les facteurs de structure.

L' approximation disronnected donne de bons résultats comparativement avec la

dynarnique moléculaire et dans la limite ô(Â) - -gû(k) ou S(Â,) - 1, qui est valable

seutrement dans le ca^s d'un couplage faible, et aussi dans le couplage fort mais dans le cas

de Â, petit. On peut utuliser dans I'avenir d'autres approximations pour le calcul de â(À)

ralables pour toutes ies raleurs de k. On peut aussi utiliser I'approximation disconnected

dans l'avenir pour calculer les autres coefficients de transport cornure la viscosité et la

conductivité thermique qui sont reliées directemment au coefficient de diffusion dans un

milieu multicomposantes.

Nous avons formulé les propriétés thermodynamiques ( l'équation d'état et l'énergie

interne) qui peuvent être calculées à partir de l'éxpression semi empirique de g(r) pour un

plasma à deux composantes [11].

Dans le quatrième chapitre, nous avons développé le modèle théorique basé sur le

fornralisnre des opérateurs de projection de Nakajimaet Zwanzig [9], nous avons présenté

notre contribution dans le calcul des coefficients D; dans la forme exponentielle de la fonc-
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,r, âtfJ',rit"sse D(Ü)' Ceci nous a permis d'extraire une forrne analytique

pourlesfonctionsd,autocorrélationduchampélectriqueetdelavitesse[lO].Enutilisarrt

une forme analytiqqe.ou semi-emprique pour les fonctions de distribution des paires' nos

rêsultats de calcul par 1a dynamique moléculaire de ces derix fonctions sont comparées à

ceux du modèle théorique amélioré. Nous avons constaté qu'il y a une bonne concordance

entre les courbes thêoriques et celles obtenues avec la dynamique moléculaire' La connais-

sance du coefiÊcient de self diffusion par «l',autres moyens indépendantes de la fonction de

corrêlation de Ia vitesse et indépendantes de la simulation numérique comme le modèle de

l,approximation disconnected nous offre la possibilité à un accès rapide aux fonctions de

corrélation temporelles. celles ci sont utiles pour améliorer les modèles de calcul des profils

des raies tenant compte des effets dynamiques'
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Appendice A

Fonction de distribution de paires

semi-emPrique

Consi«1(rrons utt systètltt: à tltlttx tlsllèces rl,i<ltts tle t:ltarges 2,,t,. r,.|:' Z1,e <|1. tlc <Iertsités

n'n',0,ln6.erré«luilillret]terlllod\'Itantiqueàla,tetrrllêrtrtttre[.Lcsftlrtt:titittstlt--llairrrsltrlttr

les r:oullles (a_a) ct, (rr.b) sont rltlttttôcs par les forutrtlcs seltri-entllritlrrr:s Il1l

",., [-ï, * r,,(r)_]

"r,[-?n + r.,(.v)l

or) le pararnètre Ôlei:tronique l" est défini erl fortctiott «lu t:ouplage I t:orttttte sttit:

àz
fLr: 

-'t1t'"

et les autres paramètres de couplage sotrt dottnés de la rnêntc f:rqolt' C'c'st

9""ht)

ll,u(ll)

(A-1)

(A.2)

(A.3)

à tlirc comrne:



et où la variable

sphérique a:

reprêseute la

ÎaLaa

nLab

position de

y-r/a

Z : Z,+p(26-2")

22 : zZ+pVl-zZ)

et pr est la proportion d'ions de l'espèce b:

o:#a
co et c6sont les concentrations' Les potentieis écrantés ont

zr, -t'"
ZoZu ^
lt13t

l'ion adimensionnée

(A'4)

(4.5)

relativement au raYon

(A.6)

11.9

(4.7)

(4.8)

(A.e)

et

la forme emPirique :

H""(a) =

H"u(a) :

Ies potentiels écrantês a I'origine H""(y) el

fIa, \U/

Wy+F@)
H"a(o)

*#, + F(s)

H"a(ù sont donnés

(A.1Ûl

(A.11)

par les relation suirant:

t + ar1r,31rll2 + a41t, iPr*j-(o) : (4.12)
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les autres paramètres sont donnés de la même manière :

r 15 ltlz* : lrt',+ol

K"(i,,i): ZiZiZ

(4.13)

(A.14)

(A.15)

(A.16)

r{iu',i) : _1

{0.e2'

Itr,-

,rltrn+ zù't'- zlt' - ri'')+o'zaln'-Ët'

z)nt'-z:t'-4'r))

K"(i,,i)

- [Kr(,;, il)' lKî(i,i)

K.Kiu, ù lKr$, i)

-Ki (i, i) lKi$,, i)

Ki {i, i) : 0.4600'z-ztz l{zt + zi)'t' - z?t' - ':'r) 
(A'17)

Donc les fonctions bt(i'' j) ' r'2(i 
' 
j) ' bz4 

' 
il et ba(i 

' 
j) sont d onnées en fonctiort des paramètres

précédents de cette façon:

br(i, i)

bz(i, i)

b{i,i)

bz\2, J )

(A.18)

(4.1e)

(À.2û)

(A.21)

La fonction F(y) attribue au potentiel une forme oscillatoire telle que :

F(y): "-o' l*!!- c'"o"] (A.22)
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où u: +u

A:

B:

C:

r0.g15 -p 2.42p0'soz 1 
0'58

d: L---rffi6r-l

1.69 _ 1.4e-0.1er *0.54e-0.32r -9.63"-t'8ar
r + 0.0012f

0.4 + 0.be-o.10621 - 0.694e-0-2706r - 0.206e-11'83r

o.1b5bee-o'ooo6o5r @ffiryF,

(A.23)

(A.24)

(A.25)

(A.26)

Les résultats numériques des fonctions de corrêlation de paires pâr cette

- iultats obtenus par la méthode de Monte carlo et
méthode sont en bon accord avec ]es rés

HNC[i1]pourtouslescasdel.Porrrunplasmaàuneseuleconrposanteioniqueoù:

| : Z5l3l", Z : Zo- Z6et P : 0

les fonctions précédentes devient:

(A.27)

(A.28)s(ù:*, [-? + rl(r)]

H(v) :

n(0) =

n(0)

fv + r(u)

1.7298 + 7 '65:|fjt1.12

(A.2e)

(4.30)312
e

1 + 1.435411/'+ 6.3a93r,
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Appendice B

Relation errtre C(t) et D(t)

La fouctiol rle t:orrélat,it,rtt «lc vitcssc I)(t) cst <lorttt(rc ptlr lc r«rlrtiott srtivrutt:

\

D(r):[r!f i'::li (8 1)

( rzt,(o).12 u(o))

Dérivous l'ôquation Précétlerttc par rapport r\ la variable tcntps t:

lLu,t : j-. 1't7''() 7"tul)-,tt"''t - (fa) t dt I

l=, l*, (Etrt.i7,,tot) (8.2)

(V2) 'r"' 
\ '

Bn utilisant la propriôté tle translatiott clu t'etttps' cctl'e clcruièrtl rclatiotl clcvicttt:

d - ' L l: (Ëioy 7t-rr) (B B),,tiD$): 
[vo-7,,,,,,

Dérivons l'équation une seconde fois l'êquaton(B'3)



l

L23

#ou' :

:

Sachant que (Vf):

à#(aror #,r,(-')) 
: -#ffi 1''o' i'-")

-à*spu,eror): trtËffi (84)

#, o,peut écrire l'équation (B'4)comrne:

#rnr: uf;cçt)

,rr: ,#r\")

(8.5)

(8.6)
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Appendice C

Etablissement de I'équation de

D(r)

Ntlttsavortsyttdtrttslet:lrapitrc4,<ltttllitf«lttr:tiortdet:orr(rlatiort<lclar.it,esse<lll(:ità

ulte équaticrn gétrt-.ralc (4.0). Cettc êr1ua'tiotr csl étalllic à l,airlc tlu f.,rlrralisltxl <lr: l,<l1rérirtettr

rle proiection de zwanzig [9]dont nous allorts rappehr les étapes essctrf iclles' ott s'intércsse

à lnc varia}lc clyutuliquc (positiorr, r'itcsstr, dranrp"') 137,,(r) olri:issatrt à:

y*$,) : cxp(tt).r7., (U) = cxp(Lt)37. (c.1)

(c.2)

Dérivons l'êquation (C'1)

L'ÿrt : \a., H\

par raPPort au

0urr 0H
dq; oP;

tcrttps:

ay" qy
ôpi ilq;

i
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dy,(t) : Lu^(t\ (c.3)
dt

soit maintenant l,opêrateur de projection défini par [10]

Pr: A,g;;3 @B') ' a\-ec gc'|P : (Y'YB) (C 4)

Enappliquentcetopêrateurdeprojectionàl'équation(C'3)'noustrouvons:

P v, (t) : PLlPv.(t)+ (1 - P)v'(t)) (C'5)

posons:2.(t):Pa.(t)etw.(t):(1-P)y,(t)etilvientquel'équation(c'5)s'écritsous

la forme suivante:

z* (t): PLZ*(t) + PLW'{I) (c'6)

Appliquons à nouveau (1 - P) à 1'équation(C'3):

w* (t): (1 - P)LZ.(I)+ (1 - P)LW'(I) (C'7)

La solution formelle de cette équation cst donnée par:

w,(t): exp(QLQt)w,(o) + .[ exp@LQ$ -r)LPZ'(r)d'r (C'8)

0

Q:t-P (c'9)

ou
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--/
- - nn-.rrLtituant l'équation (C.8) dans (C-6).'nous obtenons :

Z* (t) : PLZ.(I) + PLexp(QLqt)W'(0) +
t.
r

PL lexP(QLQft-r)LPZ'(r)dr (C'10)
I -'

'6

Puisque Q est aussi un projecteur' on peut écrire:

exp(Q LQt)l'Y, (0) : Q exP(Lt) 8W" (0) (c.11)

(c.12)
!w.(o): (1 - P)'Y.: (1 - P)Yo : o

_r, -1 ,tr^ (C.13)
Pao : hgti (a"a') : atÇ'r;9oa : 9a

Ce qui donne Pour l'êquation(C'6):

Z. (t) : PLZ,(I) + PL | ""oç4$ - r))LPZ'(r)d'r (C'14)

U

Comme: P Z.(r) : P2Yo(r) : PYo(r)'donc:

P ÿ. (t): PLPs,(t') + pt' 
I exp@t'Q$ - r))LPY'(r)dr (C'15)

0

ce qui se traduit Par
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ou eIICOre:

( ï ....l
,1i,.(t)- LPy,,(t) - L /cxp(QtQlt-r))LPv'(r)dr |:O (C'16)
I 

\Ja 

\./ P. Jl.\ / 

l )

(ao it,(t)) : fu,,LPu.(t)) + (ro, 
'[ 

' u«)LQ(t - r))LI'11"(')") (c'18)

li,, (r) : LPv.(t') * t 
.lcxp(QLQ(t 

- r))LPv'(r)rtr (C'17)

0

Multiplions à gauclre l'ôquation (c.17) pàr yp ct, eflet:tuotrs la tuo.ycttttc t'ltcrutiquc:

Si nous Pos()lls :

-{i11'(l) : (37PY^(r)) (C'ig)

ct aprpliquorrs ra <rérirrition (cr..1) gr,rrr l. t:irrt:rrr tlc l* rlôrir'(n rre /(7r,,(/)'lrorrs,lrt'crt,rts

l'é«1uat iolr:

tlK3ll : fusLY'u)l lt',) (tt'a''(r)) +
d1

t.

l' \vut'exp(ÇLQ(r -'))La',) rtr) (a"a'!ù dr
.t,t 

,r.

: Q,;,/(,^(t)* .l nrn"(, - r)K".(r)d'r
0

(c.20)

oll:
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§lpo = (aBLa-,) si) et ltrp,(u) : \vBLexp(Qt'Q@))rv') s"')

En choisissant la matrice [9] comme [10]:

9a§ : 618§a..'avec ÿ11 : (y02) et g22: (F.2)

On peut montrer les résultats suivants:

(c.22)

§)zr =

(c.23)

et utilisant les résultats (C'21), nous

lc.24)

(c.21)

Qt, : Qæ :0,

En Posant § :2

obtenons:

dKz"(t)

Zoe
S)rz: -LtmO

,r-g)wt - @2)

dans l'équation(C.20)

et

Ivfu(u): Ittzz(u) : I\[zt(u) :0, 'Mzz$) : - {r1-,'o)

r
- {lztKr,(r)+ | Mzz(t - r)K2"(r)d'r

.t
0



Sachant qu on a:

C'est à dire :

ry# : fttu,u.(t)): !,\a,?t)r/-(o))

-U \rrr^(t)) : -z* xr,(t)
Illç1 "'-" IILO
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(c.25)

Kz,(t):_xry# (c.zo;

ou obtie,t err substitua,t l,équation (C.26 )dans (C.24)et posant enfil a:1' olt

trouve 1'équation (4.6)

I l' , lzoe)2 (82) \ ,1,y - i nr*r -,1499 ar : 0 ç'27)

t rF n -;{ v') I' t,
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Appendice D

Forme de À

La forrnc prêcise clc À cst fixôe par I'trxpression de Gccrr-Ktttro

,IL rtrl 
: f'(oo) :tl]t zî(Z) :|ir'6 D1z;

(D.1)

(D.2)

(D.3)

a)
t'

irrtç1l): ldlD(l)
.1

{}

F(r) : I rtt'D(t;)
.t
0

î1zy : i n*-" r(ù: +î@)
0

soit

avec



t'
F(oo): / dtD(l)

{

alors. avec l'utilisation de la formule ( '9) on peut écrire que:
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(D.4)

(D.6)

(D i)

,inr6D:)To »tzl --ÿl;J,ÿ#:# (D'5)

et la fonction de mémoire à t:0 et donnée par la relation suirante:

It/(O) : '? -'Z

Si nous reruplaçons l'équation (D'6) dans(D'5)' on trouve

s: (uills-7) l[imoD
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Appendice E

Calcul de ao et ar

Dans lc uroclèle o6 cst dôfini Par:

(E.2)

c()nllltc ll()lls avoIIS <lit, est

(8.3)

"r:(#) {,'):-(.#) (anu) (tr1)

où u est l,ênergie poterrtiellc <fint.eracti', e,tre l'io, ir,p.ret(l et le plirsr,.. urre i'1ôgr*tio.

par partie dc l'équation précôdentc donne:

aà:-(#) (".Ë)

où Ie lroterrtiel crêe par ul) iort dt: cltarge Zie à tuta tlistan«:e r'

lc potcntiel de DebYc:

1r : (Zief r')cxP(-KPr')

r32

oit K2p:^; est l'éffet d'écran lnoYell eutre la paire (ion impttreté-autre i'on)'
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Lacontributionenchampdufondcontinudanslecasdesinteractionsécrantées

est nulle.

ÿi.Ë" : o

avec l'utilisation de Ia distribution de Gibbs et

corrélation de paire g(r), on aura que:

(E'4)

la définition de la fonction de

(E-5),z: -lP (ffi) | a;r'a*(?)go'(')

où9g.(r)estlafonctiondedistributionradiaiepourlaprobabilitêdetrouverun

ion du plasma d'éspece a à une distance r de I'ion impureté'

Lederrxièmeparamètreesta;|quiestdêfinitparl,équation(4.10):

, (,\) (r'ro)) =(m) (ryry) (E6)

"ï: \3-o' 
et calculons 'EP'où i'indice répêté, ici k., désigne une sommation sur lb' En eff'

d,Ek(o) :
dt

:

»Ë 
de\el:"ù.4P

a i:l

iieu#po*.W*
a i=L

ii,%p.*P.'-æ+
ct i=l
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_.,.-/''

ou eücore après quel<iües arrangements:

drk(o) : ÿ.+ rteL(?r-?o).(în-ÿo) + ,rü#t
dt /-t LJ {It

G Z=L

: -»Ëtf, - 7o)Ç'""1(7' - ?o)+ fo'Y'""X(70)
a à:L

N+-J t^, - r 
lVr.r|(?ro)*- t Ë î nî r,"L1?;-?o)+'"' L;) i,

; Ë i oï;,"1(?i-?o)+70Ça, [» Ë'hrt"l *
ai:7 

N

: -»Ë îoît,"L(?o-?o) +7' »??oE*(70)
a i:l 

i:l

ou sous une écriture indicielle:

44{q:»Ër,4+h: *î"sP
dt 'o i:r

Efiectuons maintenant le Produit

N N /_-.,71 ôE!(?r -?o) arltÈ - 7')\ *: ttI('lv;- a7;- I
o m=l i:l \

t .r1ek(îo) Trark(Îo)\ *,* terme qui est nul (E.7)tî
\ÿô Afe_ 'Yo ôîon I

^-^-iàra,lôvenTle n'est diffêrente rle zéro que si j:heti':nt''ceci se traduit

((ry)') : TË,Éà f a,oao,,(tr;)') ((eâ##)')

ËË0",((7r)') 
((#)') (E8)

Vr,r;taol]

Ef ("r)]

l^

par:



l
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----'
les r"itesses qui apparaissent au premier terme du second membre sont celles des

êlectrons alors que celle du second terme est la vitesse de l'ion impureté'

j-tË (,*æn)') *X((%+)')] (Ee)(tryl') : T p-. Lâ \\ i,r.

ce qui donne en définitive llexpression:

,? :+mh!-(t***)') * x(('#+P)',)l (E io)

ou encore:

,?=+&[*Ë(t***)') *((#)')] (8 11)

Remarquonsquelesecondetermedusecondmembrepeuts,écrireautrement:

a6o(20)_âe5(70;-aEf(?0)- aelL?ù**o*,Varf(?o) (E.12)

ffi:-#;*-ffi;- ô70''3'^'

et que § rrË uç?o) : 0' l'expression précédente devient comme:

(tæ)'):((#)') (E.13)

,?:+#,lxË(t***)')* ((ssP)')] (E 14)
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./'
ou bien:

ut: u2s+1,#-,[X Ë ((4i*#)') * (t*l' -Wl e "r

", 
: 'ï+\rfuff-

tà (t.ï##)') * (t*l') - Ë (tæl ) -ry)
En laissant tomber les trois derniers termes' nous obtenons:

o r sa qB $ / 1a'5la' - ;"i\'\ (E'16)ai: u"o* 
+{toJpoâ \\ 6?oi ) I

icipgoestlamasseréduiteducouple(iondel,espècea-ionimpureté).L,expression

précédente contient N termes identiques dans Ia somme' si nous calculons la valeur moyenne

pour un terme:

r - f et^sî. ,t-i?^,r, (a"â«-É-ao))2 (E.17)

( t*g* )' ) 
: I d? od? 1...a? n I dî odî t -aî rÿ P.q ("'rff ]

et en faisant le changement de variable' où:

++r';- T0 
-?^+ 

r't* rO:A..
=z -'"" 2 .--,

fintêgration sur les vitesses de l'expression (E'16), I'intégration sur 'R donne le

volume du sYstème V, donne:
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u?: ,3*P #w,*11eap1')
:,a*p #,,, I o, (W * ! aa,. av Ns-eu

: '^*E#,*'lo'(W)'g*(') (8 18)

g*(,)lafonctiondedistributiondepaireducouple(ionimpureté-iondel,espècea)et

finalement le paramètre c.r! est donné par le relation (E'18)'
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Appendice F

Mêthodes de calcul du coefficient

de diffusion

F.1- La dYnamique molêculaire:

Nottsrrt.ilisorlslaclytlarrritlttetrtrll(lcttltrirc<lttitlsttxlnsitlét'ÔCctlttillttlltttel.(lclttti<1rtrl

dc ra sim,ration ,.m(:rique. Dlle jo,c lc rôlc trc lrrotlère dc rêférerrt:c l)ollr l'est.r <l'urre

part, lcs r,o«lèlt:s t'ôtlriqrrcs e. d'trtttrc 1l:rrt, ltls r(:srtltats cx,rirttt-'ttt'.rrx' Ctlllc t:i' t:rlttsist'c

t\ rêsou<lrc res éqr.rations de Nervto, d, rror^,.rrrc,t afirr rle r:o,.:rit'«r l.s lr,siti.rrs r:t les

vitesse de chaquc particule' t\ t:lta<1te itrstartt'

Cestcchniquesrlcsirtltrlationtturn(lri<luerrrtt,étél,itttro<lrritesl)0llrsinlulcrlecotn-

portettrentrlesfluidesorr«lesliqrritlcs.Elklstlrrt,ét,Ôégalcrrrcntrrtilisécsptiur(lttttlicrdes

systèmes dont le poterrtiel irrclut des interactions à longue portée colllrle lcs plasnra's' tlans

lesquels les interactiotts entre les llarticules chargées sottt caractêrisôes par lru potentiei de
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coulornb écranté.

La simulation numérique génère des informations au niveau microscopique (posi-

tions, vitesse..) et relie ces dernières à des variables macroscopiques (pression' énergie' les

coefficient de transports...). Elle nous permet aussi le calcul de certains paramètres statis-

tique (statique ou dynamique ). La dynamique moléculaire permet le calcul de l'énergie

potentielle de la configuration de particules et les forces s'exerçant entre elles' et particu-

lairernent le calcul des fonctions d'autocorrélation (du champ et de la vitesse), où la mêthode

utilisêe pour intégrer les équations du mouvement est I'algorithme de verlet' On peut cal-

culerlespositionsdesparticulesàfinstantt*ÂtàpartirdespositionsàI'instantJet

t-Alt:

r6(t +ar) : 2ri(t) -'n(t -a') + (Lt)2a;(t)

où oa(ü) est donnê par le relation suivante

1'
ai(t) :ii (ù: ;lri,G)

4z(t) "rt 
la force exercêe par la particule j sur la particule i

F.2 La réponse linéaire:

La théorie

est de le soumettre

la plus courarnment utilisee pour faire

à un force, et d'observer comment il Y

(F.1)

(F.2)

des mesures sur un sYstème

répond, pour que le résultat
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de l'éxpérience reflète convenablement les proprietés intrinsèques du système' Le champ

extérieur doit être suffisamment faible poul que l'effet de la perturbation n'altère pas la

nature de celui-ci. on est alors dans le domaine de la réponse linéaire.

L,objet de la théorie de la réponse linéaire est le calcul explicite en régime linêaire

des fonctions de réponse, des susceptibilités généralisées et des fonctions de relaxatiorr' Ces

diffêrentes quantités, reliées les unes aux autres, s'expriment en termes de fonction de cor-

rélation de variables dynamiques à l'équilibre thermodynamique' La connaissance de la

réponse linéaire permettra ensuite de calculer les valeurs moyennes des diverses grandeurs

physiques. Nous considérons ici un système physique initialement à l',équilibre thermody-

namique, décrit par un hamiltonien Hs et que l'on perturbe par un champ exterieur a(t)'

la perturbation est décrite par l'hamiltonien:

Hr(t): -a(t)A (F.3)

a(t) est couplé à une grandeur thermodynamique ,4, et on cherche à corrnaitre la

réponse d,une grandeur B au champ a(t) conjugué de la grandeur A. Dans le domaine

linêaire, la moyenne hors d'équilibre de B peut alors s'ecrire, en toute généralité;

+oo
f

(B(r)), : .l xae(t - tt)a(t)dtt

ÿBn(t) la fonction de réponse Uiuro" classique

(F.4)

ÿs A,$) : 0 (t) ({B(ü),,4i) (F.5)
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s,exprime à l'aide d'une valeur moyenne à l'équilibre d'un croche! de fioisson de

rariable dynarnique- Ici â(t) désigne la fonction de Heaviside:

(F.6)
,-o I
.'o 

,[

,,r, :{î
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Appendice G

Calcule de f intêgrale I -I' + iI"

r - I &u :i n^.[ ,,ûvî"*1, [-^1tï 'î + 4):
.l ik.v+2 

o

: (H)''' i'^ [ ^o"*P [-'r1;? î + a - Bn*2 tz)

: ,^ (#)''' i' 
o^ 

.f 
v2 sinecxp [-.r1zr.ÿ cos 0 + z) - pnlv2 lz)dv(l,

0

: 
^ (#\''' î o^ 

.[ 
v'ur-^z-1]n'zv2tz)4v i "i'eaed*ikv 

a:s.)

,,0
/t,rl\ttzT . [,-o t-\7.-t)mvz/z\.n, | (-x;x.v 

-,,-r,it.v\: z"-\z^ ) I"^.l 
u "'x[.ÿ. \' ' )

: + (Y\r'' 
.i *-^z .[ v 

"*v1-pnv2 l2)dv sirr(Àk'v)
k\2"/ 

o

EnintégrantsurVparpartie,nousobtenonspollrladerrxiènreintégrale
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f - * exp(- Pmv2 7z ; si,, 1.rt,,] ; . 
Y* 

|'*p l A*v' l 2)cos (Àft v )dv
L Pm Jo t''" 

o

f*i "-*-pmv2 lz)cos(Àkv)dv : # j"*pç-9*v2l2) cos(Àk v)dv

0
æ

** | exp(-Bmv'lz+i^kv)dv: # lexpl-Bm(v2 
-zt»xv1pm)lz)dv

-oo -æ

#^j"*, [-B- (,'- 
iÀktBm)2. (#)') rlo"

Àk ( x2tr2\ 
æ

213*"*P \- ,t*,r) I "*'l'-0*(v - 
i^klOm) l2)dv :

ce qui donne Pour l'intégrale '[ :

r : + (*)''' i * 
exv?»z)fu,lffi"*,r-#,,)

: jo^"*r[,^"- m)
0

Le calcul de la dernière intégrale passe pal I'intégration dans le plan complexe:

jo^"*n[,^,- #):
o

"i o^"*,{ hV'-ÿPY)\:
0

/r^*o {- hu^ - iu Bm t k2r' . (#)'\

exp(-mBu' lzr,')i o^"*o {-h^ - wsmlt\,}
0
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i

a,
1M

--/

on considère la fonction analytique: .-k2/f lzBm à intêgrer suivant leçontotû suivant

par râpport à la rariable 4

0

iBormtk'?

D

o entre A et B , .LJ 
.*p(-k2tf lz§m )arl

0

o entre B et c ,'ui''o' -idyexp{-*'(t'-ly)2lz§m\
0

o

r entre C et D, .i'urp {-t"(t'-tv)2l2Bnt}dr
L

orim/*
o entre D et A , "' 

i' id'y exp {-n'(-l'y)' lz§*\

la fonction êtant analytique dans ce domaine, donc I',intégrale sur ce contour est

nulle ( la sornme des quatres termes et après avoir tendu f, vers l'infini' le deuxième terme

tend vers zêto), d'où la valeur de l'iIrtégrale cherchée:

| "*, {-rr'(, - 
umBlt3121zBm\ at :

0

| "*, {xzrf lz1m) aq +
0

oBmlk2

, I d,s exp(te2yzl20*)

0

d'où l'intégrale cherchêe f :
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d'où l'intégrale cherchee -I:

u:Bmlk2

, I d,y exp(k2y2 lz§m)
0

: exp(-msu' lzrr') Ï *, { h^ - ùofimlk2)'} :

i * ,enttk, I
: exp(-mBa'lzr,') 

L/*r,--2q2l2Bnt)d,rt 

+ i 
{ 

d'vexp(k2vzlz7ù)

f --- uPmlk2 I
: exp(-mpa, rzrrr)ll* * r'ui'-' * "*vtx'u' 1zo*1)

: I'+iI"
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Appendice H

Relation entre la fonction Kss(t) et

la fonction g r(k,, ppt, t)

Pour simplifier le calcul on

fonction de poids sans diltettsion:

rrtilise uttc variable sâns dintensi«rn { : pf rnVn et la

tYo(€) : (zrftl) e'-e2lz (H.1)

On introduit un serie fles fonctir»rs dc bases Ü*(€), qui sont orthogonalcs et verifeDt

les conditions suivarttes :

/ e wo(e)v.(€)ÿp({) :
.t

Ë *,,r,*p({')n'o(€) =
o:1

6o,Ê

6({ - {')

(H.2)

(H.3)



ps peut être dêveloppé cr.rmme:

e,(b, tË" z) : Lÿ*({)üB(€' )ws(ile*B&, z)
e"A

où les éléments de matrices gaB(k, Z) sonL dêflnis par :

ÿt:1, et ÿr:{

Donc avec ces hypotèses et I'utilisatir:n de (H.3), on peut écrire (H.4) c()rnnre

l'+
eop(h, z) : J aË aî'v,({)ÿB({')}vo({)p"(Ë, €€', z) (H.b)
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(H.4)

(H.7)

lo..

Joee"(k,€€"z):t (H.6)

On suppose que les êléments non diagonaux sont nêgligables devant les élêments

diagonaux da la matri ce Ços1(k, Z), ettous les éléments cliagonaux pour ct F 2 sont approx-

imés à gn(k, Z) avec

p"ÿ"(b,€€', Z) : -Vzz(k, Z)Wo(€) * y,p(h, 2)6{€ - {') (H.B)

La substitution de (H.8) daus l'équation (2.62) conduit à une équation matricielle:

11
cop(h,4 : J a?a?'ur.({)vp(§,)c" (k,Ë€,, z)

la solution de cette êquation est donnée par:

i

I

I
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1 - Lzz}c, z) + içrr(k, z) TL?2&, z) - /\n(k,4Lu(kA
|C"B@,2):

où

(H.10)

(H.11)lt.B(k, Z) :

et à partir de l'équation ( (2.65) et (II.9) on trouve que

I,i
2.48),

I

:
a

ôe):fz + krr{zl]-':},16 lcrr(k,z) (H'12)

si nous remplacons Czz(k, Z) px (H.10) on trouve la relation entre la fonction de

mémoire Ksz(t) et g"-

v.(€)ÿB(€)I4.0(€)


