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Microélectronique Nanoscience de Provence)
Rapporteur

Manuel Sanchez del Rio

Chercheur HDR, European Synchrotron Radiation Facility - ESRF Rapporteur

Alexander Rack

Chercheur, European Synchrotron Radiation Facility - ESRF

(Structure of Materials Group - ID19, S-19)
Examinateur

Franck Delmotte

Professeur, Institut d’Optique Graduate School (Laboratoire Charles

Fabry)
Directeur de thèse
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Préface

Les multicouches, assemblage artificiel de couches minces à l’échelle du nano-
mètre, trouvent de nombreuses applications dont celle de miroir. Dans le domaine
des rayons X, les miroirs multicouches sont très largement utilisés du fait de leurs
performances et leur modularité. Naturellement on retrouve ce type de miroir
dans les sources de rayons X cohérentes comme les synchrotrons ou les lasers à
électrons libres (XFEL en anglais pour X-ray Free Electron Laser). La modularité
dans la fabrication des multicouches produit des miroirs adaptés aux nombreuses
techniques expérimentales de pointe des synchrotrons ou XFEL. Avec un faisceau
incident blanc, le flux de photons X réfléchi est jusqu’à cent fois plus important
avec des miroirs multicouches qu’avec les cristaux comme le silicium (lui aussi
largement utilisé dans les synchrotrons). Cette différence est due à la largeur de
la bande passante des multicouches largement plus grande que celle des cristaux.
Ces performances de réflectivité sont alors importantes pour toutes les techniques
d’imagerie cohérente de rayons X. Or l’imagerie X cohérente s’applique dans de
nombreux domaines tels que la médecine, la paléontologie, la microélectronique ou
l’énergie...

Dans le contexte de rédaction de cette thèse l’European Synchrotron Radiation
Facility de Grenoble (appelé ESRF) avait commencé un programme d’amélioration
dénommé EBS pour Extremely Brillant Source (source de lumière extrêmement
brillante). L’objectif est la construction d’un nouvel anneau de stockage pour une
amélioration de la cohérence et de la brillance des faisceaux de rayons X.
De nouveaux challenges s’imposent pour l’instrumentation d’une manière géné-
rale et pour les optiques X en particulier. Les miroirs multicouches ont dans ce
contexte un grand potentiel de développement.
La problématique principale des miroirs multicouches est l’apparition dans le fais-
ceau X réfléchi, de motifs d’intensité en forme de lignes. Ces motifs généralement
appelés "lignes d’intensité" ou "stripes lines intensity" sont préjudiciables pour
l’imagerie et augmentent avec la cohérence de la source de rayons X.
Pour la fabrication des multicouches dans le futur, ce problème de lignes d’inten-
sité devait être étudié. Premièrement des études qualitatives et comparatives de
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miroirs multicouches ont confirmé que ce problème était intrinsèque aux miroirs
multicouches. Ce manuscrit de thèse décrit la poursuite de ces études par l’élabo-
ration de modèles numériques et de mesures expérimentales en vue de déterminer
les origines et les phénomènes responsables des lignes d’intensité dans le faisceau
réfléchi par les multicouches.

Ce document décrit les travaux de modélisation et de caractérisation des mi-
roirs multicouches et de leurs défauts. Outre la production d’un modèle numérique
et son utilisation dans des simulations, la validation du modèle a été faite par la re-
production numérique des lignes d’intensité. Cela a exigé le développement d’une
nouvelle partie expérimentale pour la caractérisation des défauts.
L’originalité de ces caractérisations expérimentales vient de la première applica-
tion aux multicouches de techniques de pointe existantes au synchrotron ESRF.
La multiplicité des techniques expérimentales se justifie par l’incertitude de succès
de ce travail pionnier.
Les techniques de Rocking Curve Imaging (RCI), θ/2θ Imaging, Tavelures en
champ proche et Holographie ont permis des résultats, dont certains ont pu être
exploités dans la modélisation numérique. Des résultats de RCI et d’imagerieθ/2θ
ont été obtenus avec les premières mesures de ce type pour les multicouches. Ce
travail pionnier (de RCI et d’imagerie θ/2θ) pour les multicouche, a montré les
difficultés d’adaptation aux multicouches, mais a permis de comprendre certaines
problématiques expérimentales et, une solution est proposée pour déboucher sur
des configurations expérimentales plus favorables aux caractérisations futures des
multicouches. C’est pourquoi, elles sont développées et commentées.
La modélisation numérique utilisée dans cette thèse est une théorie originale dans
la modélisation de multicouches. Des modules complémentaires de propagation et
de cohérence spatiale de source ont été ajoutés pour se rapprocher des situations
expérimentales. Avec cet ensemble de modèles, des simulations de cas simples et
de cas issus de mesure de tavelures en champ proche sont présentés.
Les résultats montrent une bonne reproduction des lignes d’intensité et des ana-
logies intéressantes avec les résultats de solutions analytiques. Ces dernières sim-
plifient les problèmes de modélisation.

Cet ouvrage de thèse tente d’aborder de manière équilibrée la variété des tra-
vaux mis en œuvre qui vont de la caractérisation expérimentale et de son analyse
à la modélisation numérique, puis à la simulation.
L’introduction à la problématique des miroirs multicouches (chapitre 1) est suivie
d’une partie expérimentale où le lecteur trouvera les bases fondamentales des tech-
niques utilisées (chapitre 2) et les résultats des analyses expérimentales (chapitre
3). La partie théorique (chapitre 4) détaille les calculs des équations de Takagi-
Taupin afin de fournir les bases nécessaires à la compréhension des chapitres
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suivants.
Le chapitre 5 présente les modifications et les extensions apportées pour reproduire
les lignes d’intensité. Les simulations effectuées et leurs interprétations sont dé-
taillées dans le chapitre 6. Le chapitre 7 présente les conclusions et les perspectives
de ce travail de thèse.
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Chapitre 1

Miroir multicouche pour rayons X
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Ces colonnes sous-marines sont formées par des bulles de méthane prisonnières
des eaux gelées.

1.1 Introduction

Les optiques pour rayons X incluent les lentilles, les miroirs ou les filtres
qui permettent de manipuler la lumière. Les rayons X sont des photons
dont la longueur d’onde se situe entre 10−3 et 10 nanomètres (10−12 → 108 m)
et ont une énergie comprise entre 100 eV et 1 MeV. Plus leur énergie est
élevée plus ils peuvent traverser la matière. Les optiques pour rayons X
doivent tenir compte de ces propriétés de pénétration pour agir sur le fais-
ceau de rayons X. Le principe de la diffraction en est un.
Les rayons X ayant de nombreuses applications dans la recherche actuelle
et dans l’industrie, des sources X toujours plus performantes telles que
les synchrotrons sont développées et continuellement améliorées. Par voie
de conséquence, les optiques de rayons X doivent aussi être plus perfor-
mantes.
Ces optiques peuvent être des cristaux, très largement utilisés, ou des mul-
ticouches. Les miroirs multicouches pour les rayons X et les neutrons ont
commencé à être utilisés dans les années 1980. Ce travail de thèse s’inté-
resse aux miroirs multicouches dont le principal avantage est le flux de
photons X réfléchi. La possibilité d’ajuster la distance entre les plans dif-
fractants (entre 10 et 2 nm) est avantageuse par rapport aux cristaux pour
lesquels la taille de mailles possible est limitée aux cristaux disponibles :
Si, Ge, etc ...
Les miroirs multicouches pour rayons X ont démontré leur potentiel pour
les applications d’imagerie par rayons X dans les synchrotrons [1, 2].
Cependant, avec l’avènement de sources d’émittance de plus en plus
faibles, les faisceaux sont devenus plus cohérents. Les faisceaux réfléchis
par les miroirs multicouches actuels sont alors spatialement inhomogènes
dûs à la présence de lignes d’intensité.
Ce chapitre permet d’introduire le sujet du travail de recherche effectué.
Après un rappel du principe des miroirs multicouches, des méthodes de
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fabrication et des exemples de caractérisation de miroirs multicouches sont
présentés. Les motivations d’étude des miroirs multicouches sont commen-
tées avec une présentation d’un résumé des connaissances sur les lignes
d’intensité au commencement de cette thèse. Les choix de modélisation
numérique des miroirs multicouches sont justifiés.

1.2 Les multicouches

1.2.1 Principe des miroirs multicouches

Figure 1.1 – Principe de réflexion d’un miroir multicouche, une bicouche compo-
sée de deux matériaux (rouge et bleu) a une épaisseur d. La loi de Bragg est définie
de telle façon que, la différence de phase induite par la différence de chemin op-
tique (vert et jaune) des faisceaux réfléchis soit de 2π en fonction de l’épaisseur de
bicouche d, n l’ordre de diffraction, λ la longueur d’onde et θ l’angle de réflexion.

Les miroirs sont des optiques réfléchissantes. Depuis environ six mille
années avant Jésus-Christ, des roches polies comme l’obsidienne (verre
volcanique naturel) sont utilisées pour confectionner des miroirs. Des mé-
taux polis tels que le bronze, le cuivre, l’argent ou l’or ont été utilisés deux
mille ans plus tard. Les améliorations continues avec des verres métallisés
et d’autres techniques de fabrication voient le jour à la fois en Europe mais
aussi en Chine.
Aujourd’hui les miroirs sont encore sujets à des améliorations, en par-
ticulier avec le développement de nouveaux domaines de la physique.
C’est ainsi que les miroirs multicouches apparus dans les années 1980, ont
trouvé une utilisation importante dans le domaine des rayons X. En effet,
les optiques adaptées aux rayons X doivent tenir compte de leur pouvoir
de pénétration dans la matière. Un miroir avec une seule interface entre
l’air et le matériau du miroir peut produire une réflexion, en fonction de
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l’énergie du faisceau et de la valeur de l’angle d’incidence par rapport à la
surface du miroir. Les lois de Snell-Descartes permettent de définir l’angle
critique, par rapport à la rasance, θc =

√
2δ en dessous duquel la réflexion

est totale ; δ correspondant au décrément à l’unité pour la partie réelle de
l’indice optique n = 1 − δ + iβ. Dans le domaine des rayons X , cet angle
critique est très faible de même que le coefficient de réflexion produit par
une seule interface. Au-delà de cet angle et selon l’épaisseur totale de la
multicouche, les rayons X traversent le matériau du miroir en étant par-
tiellement ou totalement absorbés.
Cependant, alors qu’une interface permet de réfléchir une très faible frac-
tion d’un faisceau, la multiplication des interfaces peut augmenter le
pouvoir réfléchissant du miroir, à condition que celles-ci soient correc-
tement positionnées de manière à pouvoir générer un effet d’interférences
constructives. Dans ce cas les amplitudes des ondes réfléchies sur les dif-
férentes interfaces s’additionnent. Ces interfaces sont produites par l’alter-
nance de deux matériaux aux indices optiques différents, en formant alors
des empilements de bicouches.
La réflexion n’est plus produite via une seule interface mais globalement
dans un volume. C’est-à-dire que différents chemins optiques sont pos-
sibles pour les ondes réfléchies par les différentes interfaces. Cela établit
des contraintes dans la construction des bicouches définies par la loi de
Bragg (figure (1.1)).
La loi de Bragg donne les conditions de réflexion liant la longueur d’onde,
l’angle d’incidence et l’épaisseur de la bicouche (c’est-à-dire la période de
la multicouche) pour que toutes les ondes réfléchies (peu importe l’inter-
face) soient en phase. Dans les autres cas, la somme complexe de ces ondes
réfléchies réduira l’intensité totale réfléchie jusqu’à être nulle si les ondes
sont en opposition de phase.

La réflectivité d’un miroir multicouche dépend de l’énergie des pho-
tons à réfléchir et de l’angle de réflexion (en vertu des positions des pics
de réflectivité donnés par la loi de Bragg).
La réflectivité angulaire d’une multicouche (figure (1.2)), montre plusieurs
pics de réflectivité correspondants aux ordres de diffraction de la loi de
Bragg.
Entre les principaux pics de réflexion, se trouvent des franges dites de
"Kiessig" qui sont produites par les interférences des faisceaux, réfléchies
par le substrat et par la surface du dépôt [4].
Un pic de réflexion peut être décrit par sa réflectivité maximale, sa réflecti-
vité intégrée et sa largeur ; le choix des paramètres (matériaux , épaisseur
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d = 3.5 nm

d = 5 nm

[W/B4C]20
d = 3.5 nm

d = 5 nm

[W/B4C]20

Figure 1.2 – Courbes de réflectivité, obtenues avec [3], pour une multicouche
[W/B4C] avec 20 bicouches à une énergie de 20 keV selon différentes épaisseurs de
bicouches notées d .

de couche, nombre de couches ...) d’un miroir multicouche se fait en fonc-
tion des caractéristiques souhaitées pour la courbe de réflexion. En effet,
les paramètres du miroir multicouche affectent non seulement les angles
de réflexion mais aussi la forme des pics.

1.2.2 Conception de miroirs multicouches

D’une manière générale, les deux matériaux utilisés doivent être choi-
sis de manière à avoir des indices optiques suffisamment différents pour
une bonne réflectivité. Un des matériaux joue le rôle de réflecteur et l’autre
d’espaceur.
Le premier a besoin d’une densité électronique importante (grand numéro
atomique Z, et donc relativement absorbant) pour une plus grande réflec-
tivité. Un petit numéro atomique est préférable pour le second matériau,
ce afin de limiter l’absorption. Si plusieurs possibilités existent, le matériau
réflecteur avec l’absorption la plus faible est préféré. Enfin, il est nécessaire
de s’assurer de la stabilité et de la qualité des interfaces entre les matériaux
choisis [5].

Le choix de la période de la multicouche est établi en vertu de la loi
de Bragg et de contraintes géométriques, (car les angles rasants des mi-
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20 period
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Figure 1.3 – Évolution de la réflectivité du 1er pic de Bragg d’une multicouche
[W/B4C] de période 3.75 nm en fonction du nombre de périodes. La réflectivité
augmente avec le nombre de périodes jusqu’à atteindre un niveau de saturation.
(obtenue avec [3])

roirs multicouches conduisent à des longueurs de miroir importantes). Un
grand miroir augmente les surfaces de polissage et de dépôt ainsi que les
coûts de fabrication.
La réflectivité maximale augmente avec le nombre de bicouches, jusqu’à
atteindre une limite liée à l’extinction de l’onde incidente dans la structure
multicouche (figure (1.3)). La largeur du pic de réflexion diminue avec un
plus grand nombre de bicouches, jusqu’à atteindre la limite liée à l’extinc-
tion de l’onde incidente.
Cette largeur de pic peut être un critère de sélection important si le miroir
multicouche est utilisé comme élément de monochromateur. C’est-à-dire
lorsque le miroir est utilisé comme un filtre (sélecteur) d’énergie des pho-
tons issus d’un faisceau avec un large spectre d’énergie (comme c’est le
cas du rayonnement émis par un aimant de courbure dans les sources
synchrotrons). Le spectre d’énergie du faisceau réfléchi (filtré) est centré
sur l’énergie correspondante aux conditions de Bragg et sa largeur dépend
de la largeur du pic de réflectivité. La réflectivité intégrée d’un miroir
multicouche permet de déterminer le flux de photons X réfléchi. Elle est
maximale pour le nombre de bicouches correspondant à l’extinction du
faisceau incident dans la structure multicouche. Le choix du nombre de
périodes s’optimise selon l’application.

Des variations du rapport d’épaisseur des couches de matériaux (ré-
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flecteur vs espaceur), permettent d’optimiser la réflectivité [6]. En effet,
l’absorption du miroir multicouche est la moyenne du pouvoir absorbant
des deux matériaux, pondérée par le rapport d’épaisseur. Sur ce prin-
cipe, en privilégiant les couches de réflecteur plus fines et des couches
de séparateur (ou espaceur) plus épaisses, l’absorption dans la structure
multicouche est réduite et la réflectivité augmente. Cependant, l’augmen-
tation du nombre de couche et de la rugosité (qui pourrait augmenter avec
le nombre de couches ou des couches trop fines), limite ce raisonnement
simpliste.
Il faut aussi que les ondes réfléchies par chaque interface restent en phase
et un rapport d’épaisseur optimal peut être trouvé [7]. En jouant sur ce rap-
port d’épaisseur il est possible de supprimer certains ordres de diffraction
(en particulier avec des variations de rapport d’épaisseur selon la profon-
deur de la multicouche). Des miroirs avec une structure multicouche non
périodique peuvent être conçus pour générer des profils de réflectivité
particuliers.
Les épaisseurs de chaque couche peuvent être déterminées selon la mé-
thode de Yamamoto [8, 9]. Le profil vertical de composition de la structure
multicouche peut être adapté pour des miroirs avec une réflectivité inté-
grée maximale [10, 11] ou bien avec une largeur de courbe de réflectivité
élargie [12].

De la même manière, des structures multicouches avec un gradient
latéral d’épaisseur peuvent être nécessaires (comme pour des miroirs mul-
ticouches focalisants ou dé-focalisants). En effet, les épaisseurs de bicouche
doivent s’adapter aux changements d’angle d’incidence dans la structure
multicouche (figure (1.4)). Dans ce cas, l’épaisseur des couches changent
selon la profondeur mais aussi selon la position, à la surface de la multi-
couche.

1.2.3 Fabrication des miroirs multicouches

Il existe de nombreuses techniques de dépôt de multicouche. En 1923
Koeppe a produit des couches de Cd/Ag avec une méthode d’électrolyse,
mais la structure de couche était relativement instable et se dégradait ra-
pidement. En 1935 l’utilisation d’un procédé par évaporation thermique
d’or et de cuivre a permis la production d’une multicouche, peu stable.
Les améliorations de ce procédé par évaporation thermique rendront les
couches plus stables pour la fabrication de miroirs multicouches pour les
gammes UV et XUV. La technique de pulvérisation cathodique est connue
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Figure 1.4 – Structure multicouche non périodique pour un miroir focalisant.
Les différences d’angle d’incidence induisent un gradient latéral des épaisseurs de
bicouche. L’épaisseur de bicouche est calculée avec une équation de Bragg modifiée
qui rend compte des réfractions dans les matériaux [13, 14, 15, 16, 17]. L’équation
de Bragg modifiée sera détaillée dans le chapitre 4. Elle est une ré-écriture de
l’équation de Bragg qui prend en considération l’indice optique des matériaux et
de la réfraction.

et est largement utilisée. Ce sont les progrès du début des années 1970
jusqu’aux années 90 qui ont transformé les capacités de la pulvérisation
cathodique magnétron [18]. Cette technique de dépôt, connue depuis plu-
sieurs années et capable de déposer de nombreux matériaux [19, 20] est
devenue la plus répandue pour la fabrication de miroirs multicouches pour
les rayons X. Le procédé de dépôt par laser pulsé [21, 22, 23] a aussi été
développé.

Dépôt multicouche en général et à l’ESRF :
Les paramètres géométriques des multicouches et la composition des
couches sont définis en fonction de différents facteurs. Il faut pour cela
considérer la gamme spectrale d’utilisation mais aussi l’environnement
futur du miroir soient : les risques potentiels d’altération des couches par
réaction chimique et l’instabilité temporelle selon l’ambiance (air, gaz, ou
vide) ou la charge thermique.
Les combinaisons de matériau les plus courantes sont par exemple, W/Si,
Mo/Si, Pd/B4C, Ni/C, Cr/Sc, W/B4C, La/B4C.
De nombreuses autres combinaisons possibles sont mentionnées dans les
références suivantes : [24, 25, 26].
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Dans le cadre des rayons X, de nombreuses bicouches doivent être dé-
posées sur des surfaces de plusieurs dizaines de centimètres (dans un
monochromateur, le miroir multicouche peut atteindre un mètre de long).
Des performances optimales des miroirs multicouches exigent une unifor-
mité des couches. La tolérance sur la variation d’épaisseur est inférieure à
l’Angström (1% de la période sur 1cm).
Les principaux avantages de la technique de pulvérisation cathodique
magnétron (magnetron sputtering en anglais) pour des dépôts de haute
qualité, sont la stabilité du processus et les forts taux de déposition pos-
sibles. Avec ce procédé, les particules pulvérisées ont une grande vitesse
et permettent d’obtenir des couches minces, à la fois denses et lisses [27].
Le laboratoire de multicouches à l’ESRF est équipé d’une machine où le
dépôt de couches minces est uniforme à l’échelle du nanomètre [28, 29].
Des gradients de dépôt sont possibles par utilisation de masque et par
variation de la vitesse de translation du support de miroir, par rapport à la
position des cibles [30, 31].
La figure (1.5) montre la machine pouvant contenir quatre cibles de ma-
tériaux pour les dépôts. La majorité des multicouches produites pour les
applications en rayons X est composée de Tungstène (W) et de Carbure de
Bore (B4C).
L’épaisseur d’une bicouche est comprise entre 2 nm et 6 nm et une mul-
ticouche est composée de 25 à 100 bicouches. Le dépôt est généralement
fait sur un substrat en silicium (Si) dont les dimensions peuvent être au
maximum de 1m x 0.15m.

1.3 État de l’art sur les multicouches

1.3.1 Challenge de fabrication

Malgré les performances des techniques de dépôt par pulvérisation ca-
thodique magnétron, obtenir des structures en couches parfaites pour les
multicouches X reste un projet ambitieux.
En effet, une multicouche idéale est dite ’parfaite’ si les interfaces entre
chaque couche sont abruptes et suivent la forme désirée (exemple d’une
multicouche elliptique parfaite, la forme des interfaces suit parfaitement
la forme théorique d’une ellipse).
A l’interface entre les matériaux de deux couches successives, il est impor-
tant d’éviter le mélange de ces matériaux.
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Figure 1.5 – Machine de dépôt du laboratoire de fabrication de multicouche à
l’ESRF avec quatre cathodes contenant quatre différents matériaux.

Inter-diffusion chimique

L’interdiffusion (figure (1.6.a)) est un phénomène de migration irréver-
sible des espèces chimiques (atomes, ions ou molécules), qui tend à rendre
uniforme le potentiel chimique de chacune des espèces chimiques pré-
sentes dans le milieu (que celle-ci soit liquide, gazeux, solide, sous forme
cristalline ou amorphe). Dans le cas d’une interface entre deux couches
composées de matériaux différents, les matériaux peuvent se mélanger
naturellement et ’homogénéiser’ la composition chimique du milieu au
niveau de l’interface (figure (1.6.a)) (sans présence nécessaire de gradient
de pression ou de température).
L’interdiffusion chimique dépend entre autres de la stabilité chimique des
matériaux utilisés, de leur solubilité, de la présence de composés intermé-
diaires, et aussi des caractéristiques de dépôt.
La conséquence pour un miroir multicouche est l’apparition d’un gradient
entre des couches ayant des épaisseurs de l’ordre de quelques nanomètres.
La fonction de susceptibilité électromagnétique de cette structure pério-
dique en fonction de la profondeur n’est pas une fonction de type créneau
(cas idéal) mais une fonction sinusoïdale.
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Figure 1.6 – (a) est une illustration de l’inter-diffusion aux interfaces entre les
matériaux des bicouches. (b) La rugosité est composée d’une rugosité corrélée
(rouge) où les interfaces sont localement parallèles et d’une rugosité décorrélée
(bleu) où les interfaces ne sont plus parallèles. (c) Schéma d’une interface entre
deux couches. Une interface imparfaite peut présenter des composantes que l’on
appelle erreur de forme en violet et rugosité en orange. A l’interface la période
des défauts de pente est de l’ordre du millimètre, la rugosité a une période de
défaut inférieure au micromètre. L’état de l’art pour l’amplitude des défauts de
hauteur à la surface de la multicouche est de l’ordre de la centaine de nanomètres
en écart maximal (Peak-to-Valley, noté PV) et de l’ordre du nanomètre en moyenne
quadratique (Root Mean Square, noté rms).

La performance de réflexion d’un miroir multicouche diminue lorsque la
largeur d’interdiffusion (largeur du gradient) augmente.
L’interdiffusion peut conduire à l’apparition d’un nouvel élément. Alors
la couche d’interdiffusion peut modifier la période de la structure mul-
ticouche. L’interdiffusion dans les bicouches Mo/Si est bien connue pour
provoquer une contraction de la période [32].

Croissance de couche fine : épaisseur uniforme

Une multicouche parfaite doit avoir les interfaces entre les couches
(donc les épaisseurs de couches) qui respectent la géométrie théorique
idéale (interfaces parallèles pour une multicouche plate : épaisseur de
couche constante et uniforme). Il est donc important de maîtriser l’épais-
seur du dépôt et son uniformité sur des surfaces de plusieurs dizaines de
centimètres de côté. Or, avoir cette uniformité des épaisseurs de couche
sur une grande surface est complexe, à l’échelle du nanomètre.
La loi de Bragg implique des épaisseurs des bicouches de l’ordre du nano-
mètre pour un miroir multicouche où les longueurs d’onde des rayons X
sont ∼ 0.1nm et où les angles rasants de réflexion sont de l’ordre de 10−2

radians. Le processus interférentiel de diffraction de Bragg dans la struc-
ture multicouche traduit une sensibilité à des variations d’épaisseur de
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l’ordre du dixième de l’épaisseur d’une bicouche (c’est-à-dire inférieures
au nanomètre dans le cas des rayons X).
La croissance des couches pose aussi des problèmes d’adhérence au sub-
strat et entre les couches. Il est nécessaire d’adapter le procédé de dépôt
pour tenir compte des différentes structures qui peuvent apparaître dans
la couche comme le montre la figure (1.7).

Figure 1.7 – Modèle de croissance par pulvérisation selon J.A. Thornton [33].
Pour la fabrication de miroirs multicouches, les matériaux amorphes sont préfé-
rables, ainsi qu’une faible pression dans la chambre de pulvérisation et une faible
température de substrat. La structure idéale pour les miroirs multicouches est la
zone définie par l’ellipse orange.

Défaut d’interface : rugosité

La figure (1.7) montre des structures qui se forment à la surface du
dépôt. Ces structures de dimensions inférieures au nanomètre forment
des défauts de rugosité aux interfaces des couches. Les défauts d’inter-
face représentés sur la figure (1.6.c) peuvent être composés de plusieurs
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fréquences spatiales. Les effets dans un miroir multicouche sont différents
selon le domaine fréquentiel des défauts.

Défauts de basse fréquence :
Ces défauts sont aussi appelés erreurs de forme et ont une fréquence spa-
tiale inférieure à 1 mm−1 (soit une période supérieure à 1 mm).
Ils sont responsables des défauts d’image, et peuvent par exemple être
créés par une mauvaise uniformité des épaisseurs de couche.

Défauts de moyenne et haute fréquences :
On appelle rugosité les défauts avec une fréquence spatiale supérieure
à 1µm−1 pour les moyennes fréquences et supérieure à 1 nm−1 pour les
hautes fréquences. La rugosité provoque de la diffusion dans la structure
multicouche et dans le faisceau réfléchi. La réflectivité moyenne du miroir
est réduite et la rugosité produit un effet de floutage d’image (exemple :
halo de diffusion autour d’une tache focale).

Dans une structure multicouche, il existe différents modes possibles de
réplication des couches (1.6.b). Si la multicouche est fine, la reproduction
périodique des bicouches peut transmettre un défaut du substrat à travers
toute la structure multicouche à l’image d’une couche de neige qui re-
couvre un paysage. Si la couche de neige est fine, les aspérités du paysage
restent visibles malgré la neige. Si la couche de neige est importante, alors
les aspérités les plus petites du paysage sont comblées et donc masquées.
Dans le cas de défauts reproduits par chaque couche et transmis dans toute
la structure multicouche, les défauts sont dits corrélés et les interfaces entre
les couches sont localement parallèles. Les autres défauts sont par opposi-
tion dits décorrélés.

Stabilité thermique et temporelle

Une multicouche illuminée par un faisceau incident subit une contrainte
thermique qui peut la dégrader (en particulier si le faisceau incident n’est
pas filtré : faisceau blanc). L’échauffement de la multicouche est lié à l’ab-
sorption des rayons. La rugosité augmente la diffusion des photons X et
augmente l’absorption (donc indirectement l’échauffement de la multi-
couche). C’est, en particulier, le cas pour le premier miroir multicouche,
présent dans un monochromateur multicouche illuminé par un faisceau
blanc. Une charge thermique importante peut provoquer un décollement
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Figure 1.8 – Photo de traces d’illumination par un faisceau "blanc" sur un miroir
multicouche.

de couche dû aux contraintes excessives entre les couches (voire une abla-
tion pure et simple du dépôt si le faisceau est très puissant). Un faisceau
blanc (ou même monochromatique intense) peut aussi provoquer une dé-
gradation des interfaces entre les couches comme le montre la photo figure
(1.8) (en particulier si l’atmosphère environnant le miroir contient de l’air
ou des gaz réactifs). Des études montrent que des températures de plus de
300 ◦C provoquent un recuit des matériaux de la multicouche et dégrade
les performances de réflectivité [34, 35, 36, 37]. La stabilité thermique des
miroirs pour les monochromateurs multicouches de rayons X est donc un
enjeu important, bien qu’elle ne semble pas contribuer à la production de
lignes d’intensité dans le faisceau réfléchi.
La structure multicouche, peut aussi évoluer dans le temps dû à l’envi-
ronnement [38], ce qui implique de choisir les matériaux qui composent la
multicouche en fonction du milieu ambiant (air, gaz, niveau de vide).

1.3.2 Méthode de caractérisation

Méthode par rayons X

Réflectivité spéculaire des rayons X
La réflectivité spéculaire aux petits angles est une technique qui permet,
à partir de la courbe de réflectivité, de retrouver le profil de densité d’un
objet. Cette technique de caractérisation s’applique à des monocouches
minces d’environ un micromètre d’épaisseur [40, 41] et à des structures
multicouches [42, 43]. Elle permet de déduire avec précision les épaisseurs
de couches ainsi que les rugosités aux interfaces.
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Figure 1.9 – Exemple de caractérisation par réflectivité spéculaire extraite de la
présentation de Ch. Morawe [39]. (a) Courbe de réflectivité mesurée pour une
multicouche [Ir/Al2O3]10 et ajustée par simulation. (b) Résultat de reconstruction
du profil de densité de la structure multicouche, obtenu à partir de l’ajustement
numérique de la courbe de réflectivité expérimentale (a).

Le principe consiste en la mesure de la réflectivité spéculaire de la mono-
couche ou de la multicouche (figure (1.9.a), [39]). L’épaisseur des couches
(d) peut être estimée simplement à partir de l’espacement angulaire (δθ)
entre les pics de Bragg avec la relation δθ = λ/2d. Cette estimation ne
prend pas en considération l’indice de réfraction des matériaux, mais reste
bonne pour des angles de réflexion supérieurs à deux fois l’angle critique.
La méthode de reconstruction par simulation de la réflectivité et de l’ajus-
tement à la courbe expérimentale est plus efficace, pour interpréter pleine-
ment une courbe de réflectivité, tout en considérant les indices de réfraction
des matériaux. Le développement mathématique complet des solutions
aux équations de propagation de Fresnel dans la multicouche et son im-
plémentation sont détaillés dans [44, 45, 46]. Cette méthode par simulation
permet alors de reconstruire le profil de densité de la structure multicouche
comme illustré sur la figure (1.9.b).
Il faut cependant préciser que les paramètres de rugosité et d’épaisseur
de couche sont des valeurs moyennes sur le volume illuminé durant la
mesure de réflectivité.
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(a) (b)

Figure 1.10 – Exemple de caractérisation d’une multicouche par microscopie
électronique en transmission extraite de la présentation de Ch. Morawe [39]. (a)
Image d’une multicouche [W/B4C]50. (b) Agrandissement d’une zone de l’image
(a).

Diffusion élastique des rayons X
Cette technique est basée sur la diffusion élastique des rayons X par les
électrons de l’échantillon. Elle permet d’obtenir la forme, la taille, la distri-
bution et l’orientation des objets. Des techniques plus spécifiques comme
la diffusion des rayons X aux petits angles (SAXS en anglais) ou la diffu-
sion à angle d’incidence rasant des rayons X aux petits angles (GISAXS
en anglais), sont applicables aux multicouches [32, 47]. Elles permettent
l’étude des propriétés structurelles pour des échelles de un à une centaine
de nanomètres, la méthode GISAXS étant adaptée aux couches minces. Il
est aussi possible d’étudier la corrélation des structures et de séparer les
effets induits par la rugosité, de ceux induits pas la diffusion aux interfaces.
Le principe consiste à illuminer l’échantillon d’un faisceau monochroma-
tique incident de vecteur d’onde ki. L’intensité diffusée est distribuée selon
l’angle de diffusion θd, le caractère élastique de la diffusion permet de dé-
crire le vecteur d’onde diffusé kh tel que |ki| = |kh| et le vecteur de diffusion
−→
h = |ki − kh| défini par |

−→
h | = 4π

λ sin(θd/2). L’intensité d’une solution d’objet
(ie des structures) est alors I(h) = ∆ρ2ΦVVPP(h)S(h), avec ∆ρ2 le contraste,
ΦV la fraction volumique de l’objet, VP le volume d’un objet seul, P(h) le
facteur de forme de l’objet et S(h) le facteur de structure décrivant les cor-
rélations entre les objets.

Autres méthodes

Microscopie électronique par transmission
La microscopie électronique permet d’avoir accès à la micro-nano-structure
et à la morphologie des couches minces (figure (1.10)). Elle permet aussi
d’observer les erreurs de fabrication, l’évolution de la rugosité, la cristal-
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linité ou l’inter-diffusion aux interfaces. Elle peut donc complémenter les
caractérisations par rayons X. Cependant, il s’agit d’une méthode destruc-
tive.

Métrologie de Surface
Les méthodes de mesure de surface peuvent aussi être appliquées à l’étude
des multicouches bien qu’elles ne permettent pas de caractériser la struc-
ture multicouche dans son volume et donc chacune des couches qui la
constituent. Elles peuvent être utiles à l’étude des surfaces durant la fa-
brication des multicouches. En effet, il est utile de connaître la qualité du
substrat sur lequel la multicouche est déposée car celui-ci peut influencer
la structure multicouche déposée. Ces méthodes permettent de comparer
la surface supérieure de la multicouche avec celle du substrat pour obser-
ver les évolutions avec le dépôt des couches. L’avantage de ces techniques
est leur accessibilité, car elles sont courantes dans les laboratoires et ne
nécessitent pas l’usage d’une source de rayonnement X type synchrotron.
Parmi ces techniques on peut citer la microscopie à force atomique [48],
l’interférométrie [49] et l’utilisation de profilomètres.
A l’ESRF, les caractérisations de surface sont généralement effectuées avec
un interféromètre de Fizeau et un profilomètre.

1.3.3 Motivation d’étude des lignes d’intensité des multi-
couches

Problématique des multicouches à l’ESRF

Le développement des techniques de micro-imagerie dans les synchro-
trons a commencé vers la fin des années 80 [50, 51, 52]. L’avènement des
synchrotrons de troisième génération conduit à des capacités de mesure
d’imagerie de haute résolution [53, 54, 55, 56, 57, 58]. Les performances
de micro-imagerie dépendent fortement des performances de cohérence et
du flux de photons X avec un faisceau monochromatique. Un flux de pho-
tons important est avantageux pour plusieurs raisons. La première est le
temps d’exposition nécessaire pour une image. Ainsi, des mesures comme
la micro-tomographie peuvent exiger plus de mille images. Or, l’échauf-
fement de l’échantillon (par absorption des rayons X) ou des événements
extérieurs peuvent perturber la mesure. Une autre raison est la détection
des contrastes de densité de matière qui dépendent aussi du flux de pho-
tons [59, 60].
Dans ce cadre, les miroirs multicouches peuvent être dimensionnés pour
une utilisation spécifique ; la période et donc la longueur d’onde des pho-
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Figure 1.11 – Exemple de motif d’intensité produit par la réflexion par une multi-
couche (conditions du premier pic de Bragg) selon différents matériaux, périodes,
nombres de couche et lignes de lumière [49]. Les schémas des configurations ex-
périmentales sont donnés en dessous de chaque image.(WLS : wavelength shifter ;
W : wiggler ; U : undulator ; BM : bending magnet), monochromateur (DMM :
double multilayer monochromator ; SMM : single multilayer monochromator), et
les distances entre la source et la multicouche : L et D entre la multicouche et la
cabine expérimentale (S : sample ; D : detector).

tons peuvent être ajustées, tout comme la bande passante∆E/E qui permet
un flux de photons typiquement cent fois plus important lorsque l’on uti-
lise un miroir multicouche par rapport à un cristal. Les géométries courbes
sont plus faciles à réaliser. Des optiques plus complexes comme les lentilles
multicouches de Laue [61] sont aussi possibles.
Malgré ces avantages en comparaison avec les optiques à cristaux, les
propriétés du faisceau réfléchi sont dégradées. L’effet négatif le plus im-
portant de la réflexion par un miroir multicouche pour la micro-imagerie
(et l’imagerie d’une manière générale) est l’apparition de motifs d’intensité
irréguliers en forme de lignes d’intensité dans le faisceau réfléchi (illustré
figure (1.11)). Ces motifs d’intensité et leurs effets compliquent l’exploi-
tation des données et ne peuvent pas être totalement supprimés par les
corrections de ’champ plat’ [62].

De plus, il a été observé que la cohérence du faisceau réfléchi est dé-
gradée par le miroir multicouche [63, 64, 65, 66]. En conséquence, les tech-
niques d’imagerie sensibles à la phase voient leur contraste diminuer.
En conclusion, les problématiques créées par la dégradation du faisceau
avec les miroirs multicouches, doivent être résolues pour les applications
telles que la micro-imagerie où ces miroirs sont nécessaires pour fournir un
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flux de photons important. C’est pourquoi des études sur les matériaux,
les paramétrages (période, nombre de couches) ont été effectuées.

Études des lignes d’intensité et de cohérence

Les premières études sur les lignes d’intensité produites dans le fais-
ceau réfléchi des miroirs multicouches ont consisté à comparer différentes
multicouches. Les multicouches W/Si, Mo/Si, Pd/B4C avec des périodes
comprises entre 2.5 nm et 5.5 nm ont été caractérisées. L’étude des rugosités
de ces multicouches (surface et structure multicouche) [67]et des réflecti-
vités et des contrastes observés en fonction de la cohérence du faisceau
réfléchi [68], conduisent à affirmer que la composition des multicouches
est le facteur dominant à étudier pour espérer réaliser des miroirs mul-
ticouches capables de générer un faisceau homogène qui préserverait la
cohérence de la source [49, 69]. Par ailleurs, d’autre études [70, 63, 71]
montrent que le nombre de couches et l’épaisseur des bicouches n’ont pas
ou ont peu d’influence. Ces constatations sont partiellement vérifiées dans
[63]. La faible influence du nombre de couches et de la période de l’empile-
ment est confirmée ; les différentes compositions de structure multicouche
montrent finalement peu de différences. Ainsi, une étude plus complète
sur les influences des paramètres de dépôt des couches et dans différents
laboratoires de fabrication de multicouche est proposée.
Une collaboration entre les laboratoires de multicouches de l’Advanced
Photon Source (APS), de l’European Synchrotron Radiation Facility (ESRF)
et du National Synchrotron Light Source II (NSLS) a conduit à étudier des
multicouches W/B4C, produites dans les différents laboratoires [64, 65].
Les résultats montrent que, malgré des machines de dépôt différentes
(mais utilisant la même technique de dépôt), les multicouches fabriquées
ont des performances de réflectivité et des motifs d’intensité équivalents.
Les motifs d’intensité des faisceaux réfléchis semblent indépendants de
la méthode de fabrication. Le substrat pourrait être à l’origine des inho-
mogenéités des faisceaux réfléchis. En effet, il peut influencer la structure
multicouche déposée dessus [71]. Il a aussi été observé qu’une partie des
motifs de défaut de hauteur à la surface du substrat est identique à ceux
de la surface de la multicouche [63]. Les formes et la rugosité du substrat
sont alors reproduits partout dans la structure multicouche.
Des défauts de hauteur à la surface du miroir peuvent induire des pertur-
bations de phase [72]. Ces perturbations de phase transforment l’intensité
car elles sont liées aux effets de propagation des ondes réfléchies [54]. Cela
est confirmé pour des surfaces réfléchissantes [73, 74].
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Ainsi, la qualité de surface du substrat influence fortement la formation
de motifs d’intensité en forme de ligne d’intensité, dans le faisceau réflé-
chi par un miroir multicouche [66]. Pour autant, plusieurs questions ne
sont pas résolues. La première est l’identification des défauts de hauteur à
la surface du substrat, responsables des motifs d’intensité. Une approche
simpliste consisterait à considérer la présence de rayures sur le substrat
dues, par exemple, aux techniques de polissage du substrat. Ces défauts
de hauteur seraient alors à l’origine de la forme géométrique des lignes
d’intensité. Cependant, la métrologie de surface ne montre pas ce type de
défaut. De plus, les techniques de polissage appliquées s’attachent à éviter
toute trace de polissage en mettant en œuvre des polissages par rotation
aléatoire.
L’étude des effets induits par des défauts de hauteur dans la structure mul-
ticouche doit être réalisée pour comprendre ces perturbations de phase
ainsi que les dégradations de cohérence observées.
Un projet de modélisation numérique a été proposé. Ce projet de thèse a
pour objectif de produire un modèle numérique de multicouche permet-
tant de simuler la production des lignes d’intensité.

Modélisation numérique des multicouches

La modélisation de modèle en couches peut être effectuée par une ap-
proche matricielle par la méthode (matricielle) d’Abélès. Cette méthode
est largement utilisée en optique ou en acoustique, pour modéliser la pro-
pagation d’onde électromagnétique ou sonore, à travers un milieu stratifié
[75, 76, 77, 78]. Elle permet de prendre en considération des déformations
ou des défauts dans les couches, selon la profondeur de l’empilement
[79, 80, 81]. D’autres modèles comme la "DWBA" (Distorted Wave Born
Approximation) [82, 83] ou des méthodes hybrides de propagation et de
tracé de rayons [84], sont employées pour des simulations de miroirs mul-
ticouches. En revanche elles ne permettent pas de considérer les déforma-
tions dans les couches, selon les directions parallèles à la surface du dépôt.

Choix du système d’équations de Takagi-Taupin

Le modèle théorique utilisé dans ce travail de thèse pour modéliser
les miroirs multicouches est le système d’équations de Takagi-Taupin. Ce
système d’équations différentielles a des solutions analytiques, pour des
cas simples comme le cas d’une multicouche parfaite. Ces équations de
Takagi-Taupin peuvent aussi se résoudre numériquement, pour des cas
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quelconques.
Les équations de Takagi-Taupin sont issues de la théorie dynamique, qui
est plus précise que les théories cinématiques ou de lancer de rayons. De
plus, les équations de Takagi-Taupin sont largement utilisées pour modé-
liser les cristaux avec des déformations importantes [85]. Les équations de
Takagi-Taupin sont une des seules théories qui permettent de considérer
des déformations quelconques, dans toutes les directions et en particulier
dans les directions parallèles à la surface de la multicouche.
Une analogie est possible, entre les plans atomiques des cristaux et les in-
terfaces des multicouches, car elle ont en commun la loi de Bragg (la loi de
Bragg doit être modifiée pour les multicouches, voir chapitre 4, l’équation
4.8). De ce fait, l’utilisation des équations de Takagi-Taupin pour modéliser
des multicouches avec un champ de déformation est parfaitement justifiée.
Le champ de déformation pourra prendre en compte plusieurs types de
défauts, comme les erreurs de hauteur, de pente et de période. Cependant,
dans ce travail de thèse, seuls les défauts de hauteur seront étudiés. En
effet, nous faisons l’hypothèse qu’ils sont les principaux responsables de
la production de lignes d’intensité.
Finalement, le choix a été fait de modifier un modèle existant des équations
de Takagi-Taupin qui simulait des multicouches focalisantes pour consi-
dérer des multicouches plates avec présence de défauts de hauteur.

1.4 Plan du manuscrit de thèse

Bien que l’objectif de ce travail de thèse soit l’élaboration d’un mo-
dèle numérique, pour simuler les miroirs multicouches avec des défauts
de hauteur. La validation ultime du modèle et des simulations nécessite
de mesurer au préalable ces défauts de hauteur. C’est pourquoi un travail
supplémentaire expérimental est nécessaire. Il consiste à tenter de trou-
ver les défauts de hauteur (ou d’autres types de défauts) responsables des
lignes d’intensité du faisceau réfléchi et de les caractériser.
Ainsi ces deux volets du travail de thèse sont abordés séparément dans les
chapitres 2 et 3, pour l’aspect expérimental et les chapitres 4 à 6, pour la
modélisation et la simulation.
Cela permet premièrement d’expliquer les nouvelles techniques expéri-
mentales développées pour la caractérisation des défauts des multicouches
et deuxièmement d’exposer dans le second chapitre expérimental, les résul-
tats obtenus, dont une partie est utilisée pour des simulations du chapitre
6.
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Le chapitre suivant (4) aborde la théorie de Takagi-Taupin et la méthode
de résolution numérique. Le chapitre 5 montre les modifications et les mo-
dèles complémentaires nécessaires pour reproduire les lignes d’intensité.
Les simulations utilisant les différents modèles et leurs résultats seront
commentés dans le chapitre 6. Finalement, le chapitre 7 donnera un ré-
sumé des résultats et des conclusions des différents travaux effectués. Il
permettra de présenter des perspectives futures à ce travail de thèse.
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Chapitre 2

Techniques de caractérisation de
miroir multicouche
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Structure en couche d’une carapace de tortue

2.1 Introduction

Comme cela a été mentionné dans le chapitre précédent la probléma-
tique des lignes d’intensité suppose la présence de défauts qui perturbent
l’onde réfléchie et en particulier sa phase. Cependant, ces défauts n’ont été
ni caractérisés, ni identifiés expérimentalement. Le défaut de hauteur est
supposé être le défaut principal, responsable de la déformation du front
d’onde et de la production de lignes d’intensité dans le faisceau réfléchi.
Les déformations du front d’onde de l’ordre de la longueur d’onde λ ≈
10−10 m correspondent à des défauts de hauteur, inférieurs au nanomètre.
Cela est en particulier lié à l’angle rasant où sinθ ≃ 10−2, car la phase
induite sur l’onde réfléchie par un défaut de hauteur h, sur une surface
réfléchissante est ϕ = 4π h sinθ/λ. Pour observer ces défauts de hauteur,
il faut obtenir des topographies des échantillons à l’échelle de la centaine
de micromètres et avec une sensibilité de mesure de hauteur inférieure au
nanomètre.
Il est donc nécessaire de caractériser les défauts des multicouches, en parti-
culier les écarts de hauteur par rapport à des couches parfaitement plates.
Ces écarts sont responsables des perturbations de phase des ondes op-
tiques.
Par ailleurs, un modèle numérique simulant les effets produits par des dé-
fauts mesurés expérimentalement, peuvent permettre d’identifier un lien
de cause à effet entre les lignes d’intensité et les défauts de surface d’un
miroir.
La caractérisation sur ligne de lumière des défauts de multicouche avec les
rayons X est nécessaire. En effet, elle permet de s’approcher des conditions
expérimentales pour lesquelles des lignes d’intensité sont observées. De
plus, les propriétés de cohérence et la longueur d’onde des photons X em-
ployées permettent des résolutions spatiales et des sensibilités suffisantes
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pour caractériser les défauts responsables des lignes d’intensité.
Toutes ces raisons nous ont poussé à utiliser des techniques d’imagerie par
diffraction et de reconstruction de phase.
L’imagerie par diffraction de Laue est très utilisée pour les caractérisations
des défauts dans le volume des cristaux.
Les méthodes de reconstruction de phase permettent, elles, d’effectuer des
mesures de topographie pour une surface réfléchissante.
Les principes de mesure, l’analyse et le type d’informations obtenus sont
commentés dans ce chapitre.

2.2 Étude des multicouches par interférométrie
Fizeau

L’interférométrie est une technique de mesure, où les interférences entre
plusieurs ondes cohérentes [78], sont utilisées, pour détecter des variations
de la surface étudiée.
Les interférences mesurées résultent des différences de chemin optique
entre l’onde réfléchie par la surface, et une distance optique de référence.
L’ESRF est équipé d’un interféromètre type Fizeau, de marque ZYGO, ins-
tallé dans une salle blanche contrôlée thermiquement et avec des moyens
d’amortissement des vibrations. Cet instrument a permis de caractériser
les miroirs avant et après dépôt et de démontrer une reproduction fidèle
des défauts du substrat sur la surface externe de la multicouche [66].

Le rapport de longueur d’onde entre la lumière utilisée par l’interféro-
mètre (633 nm) et celle de notre faisceau de rayons X à 15 keV (0.0826 nm)
est de l’ordre de 7600 .
La réflexion est en incidence normale lors des mesures d’interférométrie,
alors qu’avec les rayons X, les angles sont rasants (car beaucoup plus pé-
nétrants).
Il en résulte que l’empreinte des défauts dans le faisceau réfléchi est très
différente en raison de l’angle rasant, car elle est réduite d’environ un fac-
teur cent.
De plus, la mesure d’interférométrie donne une information de surface,
alors que les miroirs multicouches réfléchissent les rayons X, grâce à la
diffraction dans leur volume.
Ces différences justifient aussi de caractériser directement (les défauts à
l’origine des lignes d’intensité), avec les techniques de rayons X .
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2.3 Caractérisation des multicouches par
imagerie X en diffraction de Bragg

"Tâche de diffraction"

Les directions de diffraction possibles, par un cristal infiniment épais
sont données par la transformée de Fourier du réseau de Bravais, de ce
cristal.
C’est ce qui constitue le réseau réciproque du cristal. Une onde plane inci-
dente dont la direction de propagation est

−→
k0 , produira une onde diffractée

de vecteur d’onde
−→
kh , si et seulement si, le vecteur diffraction

−→
h =
−→
kh −

−→
k0

est un vecteur du réseau réciproque.
La théorie prévoit autour de cette position, une "largeur intrinsèque de dif-
fraction" de l’ordre du microradian pour les cristaux parfaits et infiniment
épais .
Cela est rigoureusement vrai seulement si, le cristal diffractant est suffisam-
ment épais, c’est-à-dire de dimension supérieure à un millier de longueurs
d’onde.
Dans le cas contraire, les taches de diffraction s’élargissent. Ce phénomène
est celui décrit par la formule de Scherrer, où λ est la longueur d’onde, ε la
largeur angulaire du pic, θB l’angle de Bragg et L la distance de parcours
du faisceau incident, au travers de l’objet diffractant [86].

ε =
λ

L · cosθB

En conséquence, un faisceau incident peut être diffracté sur une gamme
angulaire qui augmente quand le volume diffractant diminue.
Des courbes de réflectivité angulaire peuvent alors être mesurées. Trois pa-
ramètres permettent de caractériser, les courbes de réflectivité, l’intensité
intégrée Iint, l’angle de réflexion central θB (ou angle du pic de Bragg) et la
largeur à mi-hauteur (FWHM) de la courbe.
Dans les paragraphes suivants, les courbes de "Rocking" ("Rocking Curve")
et courbes de réflectivité θ/2θ (ou courbe de réflectivité spéculaire) sont
utilisées, pour caractériser des défauts. Pour cela nous comparons princi-
palement les angles de pic de Bragg θB.
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2.3.1 "Rocking Curve Imaging"

La technique de mesure, connue sous le nom de "Rocking Curve Ima-
ging" (RCI), est une technique d’imagerie (utilisant les propriétés de la
diffraction de Bragg), destinée à étudier la qualité des monocristaux (crois-
sance, dislocation ...).
Elle est la version "quantitative" de la topographie aux rayons X utilisée
depuis la fin des années 1950 pour l’étude de défauts dans les cristaux, en
particulier ceux produits pour la micro-électronique.
Avec l’amélioration des sources synchrotrons et l’utilisation des détecteurs
bidimensionnels, il est désormais possible de générer des cartographies.
Celles-ci permettent une reconstruction numérique de la distribution des
défauts dans les échantillons.
En effet, une caméra bidimensionnelle permet l’analyse, pixel par pixel
de l’information enregistrée, pour en déduire la distribution spatiale de
distorsion locale de la maille.
La mesure peut être effectuée en mode réflexion (Bragg) ou transmission
(Laue). Les développements apportés à la technique de RCI sont rassem-
blés dans les références suivantes : [87, 88, 89, 90, 91, 92].

A l’ESRF, les mesures de topographie par RCI, pour la caractérisation
des cristaux sont effectuées sur la ligne de lumière BM05.
La RCI est une technique habituellement appliquée aux cristaux et géné-
ralement avec la géométrie de Laue.
Ici nous avons non seulement appliqué pour la première fois cette tech-
nique sur un miroir multicouche, mais aussi dans un autre mode de dif-
fraction, la diffraction de Bragg.
Le principe de mesure et l’analyse des données sont présentés dans les
paragraphes suivants.

Principe de mesure des "Rocking Curves" locales

Comme illustré sur la figure (2.1.a), le faisceau est monochromatique
et fixe. Le détecteur immobile mesure l’intensité du faisceau diffracté. Une
série d’images du faisceau diffracté, enregistrées à différents angles de ro-
tation (figure (2.1.b), permet de mesurer une courbe de réflectivité qui est
appelée "Rocking Curve". Une fois la courbe de "Rocking" obtenue, les trois
paramètres Iint, θB, FWHM peuvent être déterminés.
La figure (2.2) montre que la rotation de la multicouche et le détecteur
fixe, font une mesure de la courbe de réflectivité, en balayant l’espace de
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Figure 2.1 – (a) Principe de mesure de la courbe de Rocking, la source est
monochromatique et fixe, le détecteur immobile mesure l’intensité du faisceau
diffracté pour différents angles de rotation de l’échantillon. (b) Trois paramètres
importants peuvent être extraits des courbes mesurées, l’intensité intégrée Iint,
l’angle de réflexion central θB et la largeur à mi-hauteur FWHM.

Fourier horizontalement (sur un arc de cercle mais pour une petite gamme
angulaire).
L’utilisation d’une caméra multi pixels permet d’extraire des données à
chaque pixel. Pour un cristal de bonne qualité (mosaïcité ≈ quelques μrad),
les données d’un pixel, correspondent à une "Rocking Curve" locale de
l’échantillon.
La comparaison entre chaque pixel des paramètres des courbes de Rocking
permet alors de reconstruire, les distorsions de l’échantillon. En effet, les
variations de la largeur à mi-hauteur, de l’intensité intégrée et de la po-
sition du pic de Bragg (PPB) traduisent une inhomogénéité cristalline de
l’échantillon.
Dans le cas des multicouches, nous nous intéresserons seulement aux dif-
férences de PPB, ce afin de reconstruire les erreurs de pente de la structure
multicouche. Finalement, la figure (2.3) illustre le principe de la mesure
de RCI, laquelle permet de mesurer, dans l’espace réciproque les écarts de
PPB dans la direction horizontale.

Interprétation des variations de PPB des "Rocking Curves"

La figure (2.3) montre qu’une désorientation de la structure multi-
couche, induit un déplacement de la tâche de diffraction.
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Figure 2.2 – (a) La source et le détecteur sont immobiles, le vecteur de diffraction k
reste inchangé. La rotation de l’échantillon d’angle θ change la base qui représente
l’échantillon par un changement des vecteurs de base (x′, y′). (b) Dans l’espace de
phase, le vecteur de diffraction réciproque k∗, illustre la configuration de la mesure.
La rotation de l’échantillon revient à effectuer une rotation autour de l’axe qz, dans
l’espace réciproque. Ainsi, la tache de diffraction est immobile dans la base (q′x, q′y),
et se déplace sur l’arc de cercle, en rouge dans la base (qx, qy).

Si la structure multicouche a pour seule différence, une erreur d’orientation
de la structure multicouche δθ, alors le déplacement angulaire de la PPB
mesuré ∆θ et δθ, sont égaux. Les positions des pics de Bragg, permettent
d’obtenir la topographie de hauteur de la structure périodique diffractante,
par l’intégration des pentes locales, mesurées par la RCI.

Résolution angulaire de la mesure
La résolution angulaire des mesures d’erreur d’inclinaison est directement
fixée par la résolution angulaire de l’axe de rotation supportant le miroir. Le
diffractomètre dont nous disposons, permet une résolution de 0.175µrad,
ce qui est suffisant par rapport aux erreurs de pente attendues pour les
multicouches, de l’ordre de 10µrad.

2.3.2 "θ/2θ Imaging"

La mesure de diffraction θ/2θ diffère de la mesure RCI, par le fait que
le détecteur est mobile et suit le déplacement du faisceau réfléchi.
Les mesures RCI et θ/2θ Imaging sont complémentaires, car elles carac-
térisent les variations de pente des mosaïques, pour la première, et les
variations de paramètre de maille pour la seconde.
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(a) (b)

Figure 2.3 – (a) L’échantillon est composé de deux zones : l’une en bleu, dans
laquelle les plans de diffraction font un angle 〈θB〉, par rapport à l’incidence et
l’autre en rouge, où les plans de diffraction ont une erreur de pente d’angle∆θ, par
rapport aux plans bleus. (b) La représentation dans l’espace de phase, montre le
comportement des taches de diffraction associées aux différents plans diffractants.
L’écart de position du pic de Bragg est produit, par l’écart d’angle entre les plans
bleu et rouge.

Principe de mesure de l’imagerie θ/2θ

La courbe de diffraction θ/2θ correspond à la mesure d’intensité dif-
fractée, par l’échantillon en géométrie de Bragg, dans la direction définie
par l’angle 2θ, par rapport à la direction d’incidence. Où θ est l’angle
d’incidence par rapport à la surface.

Le faisceau incident est monochromatique et fixe. L’échantillon tourne
d’un angle θ, le détecteur suit le déplacement du faisceau diffracté et en
mesure l’intensité. Le détecteur effectue une rotation sur un arc de cercle,
comme illustré figure (2.4.a).

Une série d’images du faisceau réfléchi, enregistrée à différents angles
de rotation par une caméra multi pixels, permet d’obtenir les courbes de
diffraction θ/2θ.
Malgré la forme quasi identique des courbes de "Rocking" et θ/2θ, dans
la zone d’un pic de Bragg, la différence fondamentale entre ces deux me-
sures, est la direction d’observation des écarts de position dans l’espace
réciproque (figure (2.4.b)).
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Figure 2.4 – (a) La mesure de la réflectivité spéculaire exige de positionner le
détecteur dans l’axe du faisceau réfléchi, dont l’angle de réflexion est égal à l’angle
d’incidence. Le détecteur se déplace donc sur un arc de cercle, si l’angle d’incidence
change. Le vecteur de diffraction k varie avec les angles d’incidence et de réflexion.
(b) Dans l’espace réciproque, le profil de la tache de diffraction coïncide avec l’axe
vertical qy. En dehors de la zone de réflexion totale, la position des maximums
de réflectivité correspond aux angles des différents ordres de Bragg moyens de la
multicouche θB1, θB2 . . .

Interprétation des Courbes de diffraction "θ/2θ"

Le paramètre principal utilisé pour l’interprétation des courbes de ré-
flectivité est, là aussi, la position du pic de Bragg (PPB). En effet celui-ci est
directement lié à des écarts de période de la structure diffractante, selon la
loi de Bragg (figure(2.5)).
Ainsi la dérivation de la loi de Bragg, à une énergie fixée (équation (2.1))
nous permet de définir le lien entre les écarts de PPB mesurés ∆θ et les
écarts de période ∆ d. Où d est la période de la multicouche.

∆θ = (∆d/d) tan θBragg (2.1)

Les détecteurs à pixels, utilisés pour mesurer le faisceau diffracté, per-
mettent d’obtenir des courbes de diffraction θ/2θ locales.

Sensibilité de la mesure
La sensibilité de la mesure de variation de période∆d est de l’ordre de d·10−5

(calculé avec l’équation (2.1)), dans le cas où ∆θ ≈ 10−7 rad et tanθ ≈ 10−2.
Si d est de l’ordre du nanomètre, alors, la sensibilité sur les écarts de
période est proche de la taille d’un noyau atomique (1 f m, i.e 10−15 m). La
sensibilité de la technique θ/2θ Imaging est donc très grande. Cependant,
elle correspond à une période moyenne de la structure dans un voxel, et
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ne permet pas de mesurer à l’échelle du noyau atomique.

(a) (b)

Figure 2.5 – (a) Cas d’un échantillon avec deux structures périodiques qui
diffèrent par leur période. En vertu de la relation de Bragg, pour une même
longueur d’onde, les deux structures ont des angles de Bragg différents. Cela
se traduit par un écart de position du maximum de réflectivité des courbes de
réflectivité spéculaire, comme illustré en (b).

Résumé imagerie en diffraction de Bragg RCI et θ/2θ Imaging

Comme nous l’avons montré précédemment, les deux techniques utili-
sées, permettent d’obtenir des informations complémentaires sur la struc-
ture d’une multicouche. La RCI permet de reconstruire la topographie de
hauteur via les erreurs de pente, qui sont principalement induites par les
défauts de hauteur du substrat. La mesure θ/2θ Imaging informe sur la
période locale de la structure.
Les cristaux et les miroirs multicouches, exigent un traitement différent
des données, en raison de leur différence de largeur de "Rocking Curve".
Ce point est détaillé dans le chapitre suivant, mais il est important de dis-
tinguer la différence de procédé induite pour la caractérisation de l’échan-
tillon.

2.4 Caractérisation par contraste de phase des
multicouches

Les rayons X, particulièrement pénétrants, permettent d’observer l’inté-
rieur des objets, alors que leur petite longueur d’onde permet de mesurer
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les caractéristiques d’un échantillon à des échelles inférieures au nano-
mètre. Il y a plus de vingt années, l’arrivée de sources cohérentes favorisa
les débuts des méthodes d’imagerie par contraste de phase [93, 94, 95, 96,
54].
Des méthodes sont développées sur les lignes de lumière pour l’étude des
optiques de rayons X, comme les caractérisations par contraste de phase
[97].

2.4.1 Méthode de reconstruction holographique

Principe de la méthode

La technique d’holographie étudie la diffraction de Fresnel d’une onde
transmise, par un objet et son interférence, avec l’onde de référence. Si cet
objet modifie seulement et faiblement la phase de l’onde qui le traverse, il
est possible de reconstruire l’onde réfléchie à partir de la mesure de l’in-
tensité mesurée à une distance donnée.
Bien que la description théorique qui suit considère un objet unidirection-
nel celle-ci peut être facilement étendue au cas à deux dimensions.
L’onde incidente selon la direction −→ez , est considérée plane et monochro-
matique de longueur d’onde λ. L’objet illuminé est décrit par sa fonction
de transmittance T(x) = exp[−µ(x)+ iϕ(x)], dans le plan de l’objet z = 0, où
µ(x) et ϕ(x) sont des fonctions réelles, représentant les effets d’absorption
et de phase.
Il est pratique d’exprimer la transmittance de l’onde qui traverse l’objet
sous la forme : T(x) = 1 + A(x). L’onde transmise ψz(x) jusqu’au plan pa-
rallèle au plan objet, à la distance z, s’obtient par la propagation de Fresnel
de la fonction de transmittance.

ψz(x) = T(x) ⊗ |λz|−1/2exp
[
iπ x2

λz

]

ψz(x) = |λz|−1/2
∫

exp

[
iπ (η−x)2

λz

]
T(η) dη

(2.2)

L’intensité réciproque (ou fonction spectrale de l’intensité) à la distance
z, est calculée avec la relation (2.3). Où ν est la fréquence spatiale.

Ĩz(ν) = ψ̃z(ν) ⊗ ψ̃∗z(−ν) (2.3)

Alors la formule (2.2) devient

Ĩz(ν) =
(
δ(ν) + exp

[
−iπλzν2] Ã(ν)

)
⊗
(
δ(ν) + exp

[
iπλzν2] Ã∗(−ν)

)
(2.4)
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Où le delta de Dirac est noté δ.
Le terme non linéaire en Ã(ν) peut être négligé si |A(x)| ≪ 1, c’est-à-dire
pour un objet faible. On obtient alors :

Ĩz(ν) = δ(ν) + exp
[
−iπλzν2] Ã(ν) + exp

[
iπλzν2] Ã∗(−ν) (2.5)

et
Ã(ν) = −µ̃(ν) + i ϕ̃(ν)

Ã∗(−ν) = −µ̃(−ν) − i ϕ̃(−ν)

En remplaçant Ã(ν) et Ã∗(−ν) La formule précédente peut s’écrire :

Iz(ν) = δ(ν) − 2 cos(πλzν2)µ̃(ν) + 2 sin(πλzν2)ϕ̃(ν) (2.6)

Pour un objet de phase pure (µ(x) = 0), nous avons seulement :

Ĩz(ν) = δ(ν) + 2 sin(πλzν2) ϕ̃(ν) (2.7)

Cette formule simple, à priori valable seulement pour les objets de
phase faible, c’est-à-dire telle que ϕ(x) ≪ 1, est aussi valable pour une
phase lentement variable [98] telle que

|ϕ(x + λzν) − ϕ(x − λzν)| ≪ 1 (2.8)

Il est possible d’obtenir le même résultat pour des objets de phase ’forte’.
Pour cela, avec les équations (2.2) et (2.3), on obtient l’intensité réciproque
qui peut s’écrire :

Ĩz(ν) = 1
λz

∫
exp [−2iπxν]

!
exp

[
iπ (η−x)2−(η′−x)2

λz

]
T(η) T∗(η′) dη dη′ dx

= 1
λz

!
T(η) T∗(η′) exp

[
iπη2−η′2

λz

] ∫
exp
[
−2iπx

(
ν +

η−η′
λz

)]
dx dη dη′

=
!

T(η) T∗(η′) exp
[
iπη

2−η′2
λz

]
δ(λzν − η′ + η) dη dη′

= exp
[
−iπλzν2] ∫ exp

[
−i2πην

]
T(η)T∗(η + λzν) dη

(2.9)
En posant la fonction de transmittance de phase pure T(x) = exp[iϕ(x)]

et η = η′ − λzν
2 la relation (2.9) devient :

Ĩz(ν) =
∫

exp
[
−i2πη′ν

]
exp
[
iϕ(η′ − λzν

2 ) − iϕ(η′ + λzν
2 )
]

dη′ (2.10)
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si la condition (2.8) est valable, alors

Ĩz(ν) =
∫

exp
[
−i2πη′ν

] (
1 + iϕ(η′ − λzν

2 ) − iϕ(η′ + λzν
2 )
)

dη′

= δ(ν) + i ϕ̃(ν)
[
exp
[
−iπλzν2] − exp

[
iπλzν2]]

= δ(ν) + 2 sin(πλzν2) ϕ̃(ν)
(2.11)

La solution linéaire (2.11) est donc aussi possible, pour des objets de
phase ’forte’ mais "lentement variable", pour les couples de fréquence
spatiale ν et de distance z, qui respectent les conditions de validité. La
solution a donc les avantages d’une relation linéaire et dépend d’une seule
fréquence spatiale ν.

Reconstruction de l’onde

Dans notre cas d’étude de miroir multicouche, nous considérons que
la multicouche est un objet de phase. Ainsi, la reconstruction de l’onde
transmise (analogue à l’onde réfléchie par le miroir) suit la relation linéaire
(2.7) si les conditions de validité sont respectées.

La phase de l’onde est alors : TF−1
[

Ĩz(ν)−δ(ν)
2 sin(πλzν2)

]
.

Cependant, les pôles produits par la fonction sinusoïdale du dénominateur
posent problème. Il faut donc choisir la distance z du plan de mesure de Ĩz,
de telle manière que les pôles soient évités. C’est pourquoi, il est courant
de reconstruire la phase de l’onde à partir de plusieurs distances.
Des comparaisons entre les intensités mesurées et les intensités calcu-
lées avec la phase reconstruite peuvent être étudiées par la méthode des
moindres carrés [99].

Pour des objets absorbants :
La méthode de reconstruction par holographie ne peut pas s’appliquer aux
objets, dont l’absorption est importante. Une approche de reconstruction
de phase, mélangeant les transferts de contraste et les équations de trans-
port d’intensité existe [100].

2.4.2 Méthode de reconstruction de front d’onde par tave-
lures en champ proche

Une des méthodes utilisées au cours de cette étude des miroirs mul-
ticouches, est la méthode de tavelures en champ proche produite par un
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diffuseur [97]. Elle permet une mesure du front d’onde, avec une sensi-
bilité de l’ordre du nanoradian et une résolution spatiale inférieure au
millimètre, dans les directions transverses à la propagation des rayons X.

Production des tavelures et mesures du front d’onde

Les tavelures observées dans un faisceau de rayons X cohérent, sont
des interférences optiques, créées par les grains d’un diffuseur (ici une
membrane).
Des études [101, 102] montrent que ces tavelures mesurées en champ
proche permettent d’évaluer la phase du faisceau de manière détermi-
niste (car les déformations des tavelures résultent seulement de la forme
du front d’onde).
La visibilité des tavelures doit être optimisée selon la résolution et la ré-
ponse du détecteur.
En champ proche, la taille des tavelures dépend principalement de la taille
des grains diffusants. Leur visibilité, en revanche, dépend fortement de la
cohérence du faisceau.

Figure 2.6 – (a) Le diffuseur illuminé par une onde plane produit un motif dans
le détecteur. (b) l’onde incidente est perturbée, le motif produit par le diffuseur
est modifié. Quand le motif est trop déformé, il n’est pas possible d’identifier les
objets. Ainsi dans le cas d’une onde fortement perturbée, un déplacement faible du
diffuseur est pratiqué, afin de pouvoir utiliser le déplacement du motif (illustré en
rouge pour récupérer la phase du faisceau incident).
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Reconstruction du front d’onde et de la surface du miroir

La figure (2.6) illustre le principe de mesure du front d’onde, en com-
parant la déformation et le déplacement du motif d’intensité généré par
un objet inséré dans le faisceau [101].
Cette différence de motif permet d’obtenir une image du front d’onde, dé-
formée par l’utilisation d’algorithmes de corrélation numérique.
Si le motif est trop différent, il n’est pas possible d’identifier les déforma-
tions du front d’onde (figure (2.6.b)). Pour parvenir à mesurer les fronts
d’onde fortement perturbés, la comparaison des tavelures est faite en uti-
lisant le déplacement des tavelures, lorsque l’on scanne la position du
diffuseur. Les différences de motif obtenues, d’une image à l’autre, restent
faibles malgré une forte perturbation du front d’onde.

D’un point de vue mathématique, les tavelures sont liées au front
d’onde W, à travers l’équation n dr

ds = gradW, où r est le vecteur position
d’un rayon, n l’indice optique et la phase ϕ = 2π

λ W [78].

La courbure locale du front d’onde 1
Rk

est calculée dans le plan de
détection, positionné à la distance zt de l’échantillon, grâce à la relation
suivante [97].

1
Rk
≈
∂2W(zt, y)
∂y2 =

1 − δτ/p
zt

Où δτ est le nombre de déplacements du diffuseur nécessaire pour que
deux pixels espacés de la distance p, voient défiler le même motif, avec p
la distance entre deux pixels adjacents du détecteur.

Dans le cas de miroirs fortement courbés, des hypothèses supplémen-
taires sont nécessaires, pour une caractérisation exacte de la surface réflé-
chissante, comme décrit avec une méthode itérative dans la référence [103].
En considérant le trajet optique des rayons :

y0
k = y(Pk), x0

k =
y(Pk)
tanΘ

, y(Nk) = Yk = pk + 2zt tanΘ

où Pk et Nk sont respectivement, le point de passage du faisceau sur la
membrane et le point de détection sur le détecteur après réflexion (comme
illustré sur la figure(2.7.a)),Θ est l’angle moyen du miroir (Θ = 0 lorsque le
miroir est parallèle au faisceau). L’exposant désigne le numéro d’itération.
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Figure 2.7 – Figure extraite de l’article [97] (a) Paramétrage de la mesure de
front d’onde. (b) Tavelures mesurées par le détecteur à deux pixels adjacents
sur le détecteur. (c) Résultat de la corrélation croisée des deux images de tavelures
permettant de calculer et mesurer le délai entre l’observation d’un motif de tavelure
dans une ligne de pixels et l’observation du même motif dans la ligne de pixels
adjacente des tavelures (b).

La pente du miroir correspondante est calculée avec l’équation sui-
vante.

Sl0
k ≈

1
2

Yk−y0
k

z−z0
k

(2.12)

Les itérations suivantes sont effectuées pour les corrections de position
zk(yk), en utilisant les calculs précédents de la forme du miroir, par intégra-
tion de l’équation (2.12).

Reconstruction de la topographie

Cette méthode de reconstruction est valide, sans approximation pour
une surface réfléchissante.
Cependant, les miroirs multicouches ne fonctionnent pas comme des sur-
faces réfléchissantes. Il n’est ainsi pas possible, avec cette technique de
reconstruire la topographie à trois dimensions de la structure multicouche.
Si les ondes réfléchies par le substrat et par la multicouche déposée sur ce
substrat s’avèrent équivalentes, cela permettra de démontrer que les mul-
ticouches se conduisent comme des surfaces réfléchissantes, et non plus
comme un volume diffractant (vis-à-vis des effets de phase qu’ils intro-
duisent).
Nous appliquerons cette reconstruction pour caractériser un substrat nu
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éclairé en condition de réflexion totale. Ensuite, les phases des faisceaux ré-
fléchis par le substrat et par la multicouche déposée seront comparées. Les
mesures de phase des faisceaux réfléchis par les différentes multicouches
permettront de confronter les simulations de défaut dans les multicouches
pour retrouver les défauts à l’origine des lignes d’intensité présentes dans
le faisceau réfléchi par les multicouches.

2.5 Caractéristiques de la ligne de lumière BM05

La ligne de lumière BM05 de l’ESRF est une ligne de lumière principa-
lement dédiée à la caractérisation et au développement d’instrumentation
pour les rayons X.
La source de rayons X est un aimant de courbure ("Bending Magnet" en
anglais). Cela implique une taille de source différente verticalement et
horizontalement (largeur à mi-hauteur : horizontale : 270µm, verticale :
80µm) et donc des largeurs de cohérence spatiale différentes vu qu’elles
dépendent de la taille de la source.
Les dispositifs expérimentaux utilisés pour mettre en œuvre ces diverses
techniques sont :

• Monochromateur à deux cristaux :
Il permet d’obtenir un faisceau de rayons X monochromatique avec
une intensité homogène sur toute la section du faisceau (contrai-
rement au faisceau issu d’un monochromateur multicouche, objet
de ce sujet de thèse). Toutes les mesures sur les multicouches ont
été effectuées pour à une énergie de 15 keV, laquelle présente un
compromis satisfaisant entre le flux de photons disponible, l’angle
de rasance pour les multicouches 091116 et 091124 (décrites dans le
chapitre 3) et la taille des miroirs multicouches.
Pour une énergie E de 15 keV, la résolution relative ∆E/E ∼ 2.1 10−4

de ce monochromateur (à double réflexion) donne une longueur de
cohérence longitudinale de 0.39µm. Les cohérences spatiales de la
source, mesurées à 40 m, sont de 31µm dans la direction verticale et
de 9µm dans la direction horizontale [104].

• Réflectomètre :
Le réflectomètre permet de positionner le miroir dans le faisceau
et d’appliquer des rotations. L’intérêt de ce réflectomètre est d’être
positionné à environ 6 m du bras mobile du diffractomètre 3 axes,
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où est positionnée la caméra. Cela permet d’obtenir des images du
faisceau réfléchi à des distances plus importantes que lorsque l’on
utilise le diffractomètre 3 axes.

• Diffractomètre 3 axes :
Ce diffractomètre possède trois axes de translation permettant de
positionner le détecteur, mais aussi d’autres éléments comme des
berceaux pour appliquer des rotations à des échantillons placés
proches du détecteur. Ici, le détecteur est positionné sur un axe
mobile avec une course d’environ 1 m dans la direction du faisceau
incident. Selon que la multicouche est positionnée sur un axe du dif-
fractomètre 3 axes ou sur le réflectomètre, le faisceau réfléchi peut
être observé sous plusieurs angles de réflexion et à des distances du
miroir comprises respectivement entre 0.2 − 1.2 m et entre 6 − 7 m.

• Diffractomètre 6 axes :
Ce diffractomètre est celui utilisé pour les mesures de RCI et diffrac-
tion θ/2θ Imaging. La résolution angulaire de rotation appliquée à
l’échantillon est de 0.175µrad. Un bras rotatif sur lequel peut être
fixé un détecteur permet de garder le plan de détection perpendi-
culaire au faisceau réfléchi. De plus le détecteur peut effectuer une
translation dans la direction du faisceau réfléchi sur environ 1 m.

• Détecteur 2D :
Le détecteur principal utilisé est une caméra FRELON avec un cap-
teur CCD sensible à la lumière visible associé à un scintillateur qui
convertit les photons X incidents en lumière visible. La fonction
d’étalement du point (ou réponse percussionnelle) est une fonction
lorentzienne de largeur 1.5µm à mi-hauteur. Le capteur est composé
d’un damier (2048 × 2048) de pixels de 15 × 15µm2, avec un gros-
sissement ×20 (la taille effective du pixel est de 0.75 × 0.75µm2). Le
champ de vue de l’ensemble est alors de 1.53 × 1.53 mm2. Le temps
d’acquisition est choisi en fonction du flux de photons dans le dé-
tecteur.
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Chapitre 3

Résultats expérimentaux
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Structure d’une plume de paon, avec le rachis (axe central) qui soutient les
barbes (axes secondaires) enchevêtrées par les barbules en vert.

3.1 Introduction

Les campagnes de mesures avaient plusieurs objectifs. Les mesures et
les résultats expérimentaux permettent de valider le modèle numérique
que nous avons développé et les hypothèses de modélisation utilisées,
mais aussi de caractériser les défauts des multicouches. Pour cela plu-
sieurs techniques ont été appliquées aux multicouches ; des résultats ont
permis de remplir ces objectifs. Sans totalement fournir de données de
simulation, les résultats de RCI, d’imagerie θ/2θ et de Holographie ont
conduit à l’élaboration et à la démonstration du potentiel de ces nouvelles
méthodes de caractérisation des multicouches.
Ce chapitre commence par la présentation des principales caractéristiques
des multicouches que nous avons utilisées.
Des lignes d’intensité, détectées après réflexion sur ces multicouches sur
la ligne de lumière X, seront montrées pour différentes distances et condi-
tions de cohérence spatiale de la source. Ces premières expériences vise
à améliorer la maîtrise des contraintes expérimentales, mais aussi de ré-
pondre à certaines questions liées au type de défauts des multicouches.
Ensuite, les résultats des techniques expérimentales décrites dans le cha-
pitre précédent seront présentés et commentés.

Les résultats des techniques d’imagerie en diffraction de Bragg, permet-
tront de montrer le potentiel des techniques de caractérisation rayons X à
trois dimensions des miroirs multicouches. Les problématiques (et leurs
solutions) de ces techniques appliquées pour la première fois aux multi-
couches sont commentées.

Les résultats des méthodes de reconstruction de phase par Tavelures
en champ proche et Holographie seront aussi présentés. La première tech-
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nique (tavelures) n’a pas nécessité d’adaptation pour étudier les multi-
couches et les résultats obtenus seront exploités dans les simulations (cha-
pitre 6). En revanche, l’analyse des mesures de Holographie a nécessité
des modifications pour permettre d’étudier les multicouches. Il s’agit ici
d’un travail exploratoire d’une autre technique de reconstruction de phase
pour laquelle, le résultat d’une seule multicouche caractérisée avec cette
méthode sera présentée.

Enfin, un résumé des résultats obtenus permettra d’esquisser les dé-
fauts des multicouches à l’origine des lignes d’intensité, que nous simule-
rons avec les modèles qui seront présentés plus loin.

3.2 Principales multicouches caractérisées

Pour espérer comprendre la problématique des multicouches avec les
rayons X, de nouvelles techniques de caractérisation ont été mises en
œuvre. Le but n’est pas de comparer de nombreuses multicouches en
fonction de leur composition, du nombre de couches ou de la technique de
déposition employée, car cela a déjà été fait [71, 63, 49, 69, 64, 65, 66].
Nous nous sommes particulièrement concentrés sur deux multicouches
ayant des propriétés de déposition équivalentes. La déposition pour ces
deux multicouches a été effectuée au laboratoire de déposition de multi-
couches de l’ESRF. Elle a consisté en l’alternance de couches de tungstène
W et de carbure de bore B4C, un empilement multicouche couramment uti-
lisé pour les rayons X. La principale différence entre ces deux multicouches
concerne la qualité de polissage de la surface du substrat sur laquelle la
déposition a été réalisée. Pour la multicouche référencée 091116 le sub-
strat est considéré de bonne qualité tandis que celui du miroir référencé
091124 est considéré de moindre qualité. Ainsi, nous avons deux miroirs
multicouches dont la principale différence sera induite par la différence de
substrat et non pas par des différences de matériaux ou de méthodes de
déposition.
En limitant la comparaison à la qualité du substrat, nous espérons aussi
vérifier l’influence du substrat sur la qualité d’un miroir multicouche. Cela
sera un indice supplémentaire montrant que les défauts de hauteur dans
la structure multicouche sont le facteur principal des lignes d’intensité. Or
cette hypothèse est la base du travail de modélisation.

Multicouche 091116 :
Déposition sur une couche de chrome : [W,B4C], 60 bicouches, période :4 nm
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Surface de déposition : 100 mm × 7 mm, épaisseur du substrat : 10 mm
Rugosité de surface du substrat : 0.091 nm rms (root mean square), rugosité
à la surface après déposition : 0.14 nm rms

Multicouche 091124 :
Déposition sur une couche de chrome : [W,B4C], 20 bicouches, période :4 nm
Surface de déposition : 135 mm × 40 mm, épaisseur du substrat : 40 mm
Rugosité de surface du substrat : 0.43 nm rms

Une troisième multicouche a également été étudiée. Il s’agit d’une mul-
ticouche déposée au laboratoire de déposition de multicouches de l’ESRF
sur un substrat de silice poli au laboratoire Charles Fabry de l’Institut d’Op-
tique Graduate School. Le but était de profiter des hautes performances de
polissage de surface de silice, développées au laboratoire Charles Fabry.
Ainsi, la reconstruction par tavelures en champ proche sera appliquée sur
le substrat nu et après déposition de la multicouche. A partir de la topo-
graphie de surface du substrat et de l’onde réfléchie par la multicouche
nous pourrons évaluer à nouveau l’existence d’un lien entre la structure
en couches et le substrat de départ.

Multicouche 170906 (IOGS-9025B) :
Déposition sur une couche de chrome : [W,B4C], 100 bicouches, période :2.5 nm
Surface de déposition : 100 mm × 10 mm, épaisseur du substrat : 10 mm
Substrat : silice superpolie, surface : 90 mm × 25 mm, épaisseur : 10 mm,
rugosité rms : 0.12nm avec profilomètre hétérodyne ZYGO 5500 ; erreur
de planéité PV de la zone utile (80 mm × 10 mm) : 58 nm par interféromètre
Fizeau à décalage de phase.

3.3 Observation des lignes d’intensité sur BM05

3.3.1 Effets des distances de propagation et qualité du sub-
strat

Nos premières observations ont consisté à comprendre les évolutions
des motifs de ligne d’intensité selon les distances de propagation entre la
multicouche et le détecteur et la qualité de la multicouche, pour une confi-
guration expérimentale fixée.
Étant donné les propriétés communes (matériau et période) des multi-
couches 091116 et 091124, le choix de l’énergie du faisceau incident à 15 keV
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(λ = 0.8265 Å) et la diffraction de Bragg dans le plan vertical, fixent la
configuration expérimentale commune pour les deux multicouches. Cette
énergie a été choisie en s’inspirant des mesures réalisées précédemment
[63, 49, 69, 64, 65, 66].
Les images du faisceau réfléchi par les multicouches 091116 et 091124 à
deux distances notablement différentes sont respectivement illustrées en
figure (3.1.a) et figure (3.1.b). Ces images montrent le lien important entre
la distance de propagation et la taille des motifs des lignes d’intensité. En
effet, pour les deux multicouches, les lignes d’intensité sont plus visibles
(car plus grosses) avec une distance de propagation de 6.5 m comparées à
des distances plus petites comme 0.8 m.
Donc, la visibilité des lignes d’intensité dépend de la distance de propaga-
tion.

(a1)

(a2)

(b1)

(b2)

Figure 3.1 – Images des faisceaux réfléchis à la distance de propagation de 6.5 m
pour la multicouche 091116 en (a1) et 091124 en (b1). (a2) et (b2) sont respecti-
vement les images du faisceau réfléchi de la multicouche 091116 et 091124 à une
distance de propagation de 0.8 m. Le détecteur utilisé est une caméra FRELON
avec une optique de grandissement ×2.5 en (a1) et (b1) et ×20 en (a2), (b2). Des
effets de focalisation peuvent expliquer les zones indiquées par les flèches rouges,
où l’intensité est plus importante.
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Enfin, le substrat semble avoir une forte influence sur les motifs de
lignes d’intensité. La multicouche 091116, déposée sur le substrat de meilleure
qualité, produit plus de lignes d’intensité. Celles-ci sont aussi plus fines
et leur densité réduit le contraste. Le faisceau réfléchi par la multicouche
091124 montre des lignes d’intensité plus granuleuses mais aussi quatre
zones d’intensité plus importantes, où l’on suspecte des effets de focalisa-
tion par quatre zones concaves dans la multicouche. Celles ci s’observent
avec les concavités de la figure (3.2.a).
Il est aussi important de noter que les lignes d’intensité ne sont pas toutes
identiques dans le faisceau réfléchi et qu’elles n’ont pas la même longueur.

Figure 3.2 – (a) Topographie de hauteur à la surface de la multicouche 091124
par interférométrie visible type Fizeau (résolution spatiale 135.1 × 135.1µm2. La
distribution rms des hauteurs est de 0.1368µm rms. (b) agrandissement de la zone
encadrée dans la topographie (a), la hauteur moyenne est −0.085µm et la rugosité
0.085µm rms.
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3.3.2 Rotations des multicouches

Forme des défauts

remarque : La direction longitudinale de la multicouche (généralement
dans direction de la longueur) correspond à la direction de la surface supé-
rieure de la multicouche, laquelle est quasiment colinéaire à la direction de
propagation du faisceau du fait de l’angle rasant de réflexion des miroirs
multicouche. La direction transverse est, dans le plan de réflexion de la
surface de la multicouche, orthogonale à la direction longitudinale .

L’hypothèse de travail principale du projet de thèse est que les lignes
d’intensité sont produites par des défauts de hauteur, ce qui suppose que
ces derniers soient invariants par translation dans la direction transverse,
c’est-à-dire qu’ils prendraient la forme de crêtes et vallées orientées per-
pendiculairement à la direction longitudinale de la multicouche.
Plusieurs facteurs pourraient causer ce type de défaut : polissage, ou la
déposition par translation. Cependant, les mesures de topographie par in-
terférométrie Fizeau n’ont jamais montré de telles crêtes, ni de vallées à la
surface de substrat ou de la multicouche.
Pour vérifier simplement cette hypothèse, nous avons effectué une rota-
tion de 90◦ autour de l’axe normal à la surface du miroir 091124 (figure
(3.3.c)) pour orienter ces éventuelles crêtes et vallées parallèlement au plan
de diffraction. Si il y a un changement d’orientation des lignes d’intensité
(horizontale deviennent verticale), alors cela traduira un effet transverse
(dans le cas contraire, les lignes d’intensité disparaîtront).
Le test a été fait avec la multicouche 091124, car elle seule était suffisam-
ment large pour obtenir un faisceau réfléchi exploitable.
Les résultats présentés figure (3.3) montrent que les défauts dans la multi-
couche n’ont pas la même forme d’invariance que les lignes d’intensité et
confirment que les effets transverses dans la multicouche sont négligeables.
Les défauts dans la multicouche ne sont pas des crêtes et vallées mais un
ensemble de pics répartis aléatoirement à l’image d’un "panier d’œufs".

Effet de la largeur de cohérence spatiale transverse

Pour tester expérimentalement l’effet de la cohérence transverse sur
la réflexion des multicouches, nous avons profité de la dissymétrie des
largeurs de cohérence de la source de lumière BM05, dans les directions
verticale (31µm) et horizontale (9µm).
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Figure 3.3 – Images du faisceau réfléchi par la multicouche 091124 après rotation
de 90◦, enregistrées à 0.8 m (a) et à 6.5 m (b)du miroir. (c) Description de la
rotation de 90◦ autour de l’axe normal à la surface de la multicouche par rapport
au faisceau incident.

Les effets de phase issus des défauts de la multicouche génèrent des inter-
férences, lesquelles induisent les motifs d’intensité observés. Cependant,
ces interférences ne sont possibles que dans la limite des longueurs de co-
hérence temporelle et spatiale. Bien que les sources synchrotrons soient po-
lychromatiques, l’usage de monochromateurs à cristaux permet de définir
l’énergie des photons avec une sélectivité permettant d’obtenir un faisceau
avec une grande cohérence temporelle. La diffraction des rayons X dans le
plan vertical (miroir placé horizontalement) bénéficie de la meilleure cohé-
rence disponible alors que la situation inverse (miroir placé verticalement)
réalisera une diffraction dans le plan horizontal, donc avec une cohérence
réduite, laquelle va réduire le contraste de tout motif créé par interférence.
Les images présentées sur la figure (3.4), (a) et (b) ont été obtenues avec la
multicouche positionnée verticalement (c).

Les résultats expérimentaux (figure (3.4)) montrent que le contraste des
motifs d’intensité est très fortement réduit, comparé aux images obtenues
figures(3.1.a1) et (3.1.a2) avec un positionnement horizontal du miroir. Les
lignes d’intensité sont toujours présentes mais moins visibles et conservent
la même orientation par rapport à la surface de la multicouche.
En conséquence, positionner une multicouche orthogonalement à la direc-
tion où la largeur de cohérence spatiale est la plus élevée permet de limiter
les phénomènes d’interférences dans le faisceau réfléchi et donc l’appa-
rition des lignes d’intensité (tout en conservant les cohérences spatiales
verticale et horizontale de la source, si l’on considère que la multicouche
ne dégrade pas la cohérence). Cela démontre que les lignes d’intensité sont
le résultat d’effet de phase et non pas de "focalisation - défocalisation".
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Figure 3.4 – (a) et (b) sont respectivement les images du faisceau réfléchi par la
multicouche 091116 avec la rotation de 90◦, à 0.8 m et 6.5 m. (c) La rotation de
90◦ de la multicouche par rapport au faisceau incident échange la projection des
largeurs de cohérence sur la multicouche.

3.3.3 Origine du contraste en forme de ligne

On vient de montrer que les lignes d’intensité sont les conséquences
d’effet de phase et que les défauts susceptibles de produire ces effets de
phase ne sont pas un ensemble de crêtes et de vallées.
Pour expliquer la forme du contraste d’intensité dans le faisceau réfléchi,
à partir de défauts distribués aléatoirement dans la multicouche, on peut
définir le facteur de contraste de phase K(ν) = sin(πλzν2) à partir de la
relation (2.7) établie pour la reconstruction Holographique. On rappelle
que z est la distance de propagation, λ la longueur d’onde, et ν la fréquence
spatiale des défauts.

Dans le plan réflecteur de la multicouche, on définit les axes −→ux dans
la direction de la projection du faisceau incident et un axe orthogonal −→uy

(figure (3.5). Dans ce plan les fréquences spatiales correspondantes sont νx

et νy. Les fréquences spatiales de défaut (de phase) doivent être similaires
dans les deux directions. Cependant, dans le plan orthogonal à la direction
de propagation, l’angle de projection θ � 10−2 rad correspond à l’angle
d’incidence et à l’angle de réflexion, la fréquence spatiale ν′x = νx/sinθ.
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Figure 3.5 – Système de coordonnées pour les facteurs de contraste de phase K(ν′x)
et K(νy).

Les facteurs de contraste de phase à la distance de propagation z sont alors :

K(ν′x) = sin
(
πλz (νx/sinθ)2

)
, K(νy) = sin(πλzν2

y)

Supposons λ = 0.1 nm, z = 1 et νx = νy = 0.1μm−1 (fréquence spatiale de
période 10μm). On obtient ainsi λzνx,y = 1, K(νy) = 1 et K(ν′x) = 10−4.
Cela montre que le contraste est important dans une direction seulement,
et conduit à la création des motifs de ligne d’intensité, sans structure en
’crêtes et vallées’.

3.4 Imagerie par diffraction de Bragg

Cette partie montre, à titre d’exemple les résultats obtenus pour la
multicouche 091116 (les résultats de la multicouche 091124 sont donnés
en annexe B). Elle permet de démontrer avec ces résultats, la faisabilité
et le potentiel de ces techniques pour la caractérisation des multicouches.
Plus que l’exploitation des résultats pour les simulations, ce travail expéri-
mental est important car il répond aux principales problématiques et aux
adaptations nécessaires pour l’application aux multicouches.
En effet, ce type de mesure appliqué pour la première fois aux multicouches
n’est pas parfait et a révélé de nombreux problèmes. Ces problèmes et les
solutions trouvées sont abordées dans cette partie. Cependant, le futur uti-
lisateur trouvera en annexe C, les détails des contraintes expérimentales
à respecter dans sa configuration expérimentale, ainsi que les traitements
numériques et les analyses nécessaires.
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3.4.1 Différences entre cristaux et multicouches

Définition voxel : Un voxel est la contraction de "volume" et "élément"
désignant un volume élémentaire de résolution, c’est-à-dire un pixel à trois
dimensions.

La technique de Rocking Curve Imaging est très utilisée pour les cris-
taux mais son application aux miroirs multicouches est une première (tout
comme l’imagerie θ/2θ). Une multicouche peut être considérée comme un
"cristal" et donc à priori être caractérisée avec ces techniques.
Les largeurs à mi-hauteur des "Rocking Curves" des multicouches sont très
différentes des cristaux. Elles sont de l’ordre de 5µrad pour les cristaux, et
de l’ordre de 500µrad pour les multicouches, soit cent fois plus.
La rotation de l’échantillon déplace l’empreinte dans le plan de détection
de la diffraction par un voxel de l’échantillon. Les analyses développées
dans le chapitre précédent (Chap. 2) des "Rocking Curve" ou des courbes
θ/2θ sont possibles si et seulement si il est possible de faire correspondre
de manière biunivoque un voxel avec un pixel (cela pour tous les pixels
du détecteur). C’est à dire que chaque voxel illumine toujours les mêmes
pixels, pour tous les angles de rotation de l’échantillon.
Dans le cas des cristaux le déplacement engendré par la rotation est suf-
fisamment petit pour que l’empreinte d’un voxel reste localisée dans un
seul pixel.
Dans le cas de la multicouche, le déplacement du faisceau diffracté dans
le plan de détections est environ cent fois supérieur à celui d’un cristal
(car sa largeur à mi-hauteur de "Rocking Curves" est cent fois celle d’un
cristal). En fonction de la distance entre la multicouche et le détecteur, le
déplacement de l’empreinte d’un voxel peut s’étaler sur plusieurs pixels
voisins, si le détecteur est fixe (mesure de RCI). Dans ce cas il n’est pas
possible de faire correspondre exactement un pixel à un seul voxel de la
multicouche.
Une solution pour les mesures de RCI peut consister à moyenner plusieurs
pixels de manière à avoir un pixel virtuel dont la taille sera supérieure au
déplacement. Cependant, cela réduira la résolution spatiale de reconstruc-
tion de la multicouche, laquelle est déjà limitée par l’angle rasant.
Dans ce cas, le nombre de pixels à moyenner pour la RCI est :

Npix = D sin(θmax−θ0)
tpix

(3.1)

où, D est la distance multicouche-détecteur, tpix la taille du pixel, et θ0,
θmax sont respectivement le premier et le dernier angle de réflexion de la
mesure de RCI.
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Pour les mesures d’imagerie θ/2θ, le détecteur est mobile et suit le faisceau
spéculaire. Dans ce cas, la relation biunivoque des pixels avec les voxels
est vérifiée (sans avoir à moyenner sur plusieurs pixels).

3.4.2 Image du faisceau diffracté

Configuration expérimentale

L’énergie du faisceau monochromatique de rayons X est de 15 keV, la
longueur d’onde associée est 0.8265 Å. Le détecteur utilisé est la caméra
FRELON avec une optique ×20.
Les dimensions du faisceau sont choisies de manière à ce que la surface
illuminée de la multicouche soit constante, quel que soit l’angle de la multi-
couche par rapport au faisceau incident. Dans notre cas, la largeur du fais-
ceau est fixée par le champ de vue de la caméra FRELON (1.53× 1.53 mm2)
et de manière à ce que la multicouche soit illuminée sur toute sa longueur,
pour tous les angles de rotation.
Pour la totalité des mesures, le plan de diffraction est vertical, c’est-à-dire
que la surface du miroir est positionnée horizontalement et le faisceau ré-
fléchi est orienté vers le haut.

Paramètres de la mesure du miroir 091116

Le miroir est placé sur le diffractomètre 6 axes à 19 m du monochro-
mateur. Le détecteur est positionné à une distance de 30 cm du centre de
l’échantillon. La relation de Bragg donne un angle de Bragg théorique de
10.3 mrad et l’angle de réflexion maximale mesuré est 10.9 mrad.
La mesure de RCI est effectuée pour des angles de réflexion compris entre
10.38 mrad et 11.55 mrad (avec 250 points de mesure), soit un pas de mesure
de 4.68µrad, donc vingt-cinq fois supérieur à la résolution ultime du dif-
fractomètre. Le temps d’acquisition pour chaque angle de réflexion est de
30 s. Quelques images obtenues sont présentées figure (3.6).

3.4.3 Traitement et analyse des données

Les résultats présentés dans les paragraphes suivants sont obtenus à
partir des mesures de RCI. Il est en effet possible d’obtenir les résultats de
RCI et d’imagerie θ/2θ avec les données de seulement une de ces deux
techniques. Un traitement numérique complémentaire doit être effectué.
Dans ce cas, les images du faisceau réfléchi (de la mesure de RCI) sont aussi

65



Figure 3.6 – Signal réfléchi par la multicouche 091116 dans le détecteur pour
différents angles de réflexion. Le contraste a été augmenté pour les images de θ =
0.595 et 0.662 ◦ car l’intensité réfléchie était très faible, donc l’échelle d’intensité
est différente pour les trois images. On peut remarquer le déplacement vertical du
signal réfléchi, lié à la largeur de la "Rocking Curve" pour une multicouche.

recentrées pour obtenir des données d’imagerie θ/2θ. Les traitements nu-
mériques (dont ce point spécifique) et l’analyse des données pour la RCI
et l’imagerie θ/2θ sont détaillés dans l’annexe C.

L’analyse consiste à ajuster une fonction "log-normale" aux courbes de
réflectivité et à déterminer les paramètres de position des pics de Bragg
(PPB), de largeur à mi-hauteur et des valeurs d’intensité intégrées sous
la courbe, puis de faire correspondre les erreurs de pentes ou erreurs de
période. Pour cela, les résultats présentés sont actuellement obtenus en
exploitant seulement l’information de PPB.

Un traitement de données supplémentaire doit être effectué pour retirer
la divergence angulaire du faisceau. Ce point est aussi abordé en annexe
C. La divergence du faisceau induit à la surface de la multicouche, un
gradient sur l’angle rasant du faisceau incident et produit un gradient de
PPB.
Il est possible d’estimer la divergence réelle du faisceau afin de séparer ces
effets avec un potentiel gradient de période dans la structure multicouche
introduit volontairement lors de la déposition. Mais, nous avons ici, choisi
de supprimer complètement le gradient de PPB dans la direction verticale
en considérant qu’il est induit par la divergence du faisceau seul.
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3.4.4 Résultat θ/2θ : multicouche 091116

Pour obtenir la cartographie des périodes locales de la multicouche à
partir de celles des PPB, il suffit d’appliquer la relation de Bragg d(x, y) =
λ/2 sin(θB(x, y)) (voir chapitre 2).

Cartographie des périodes locales de la multicouche 091116
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Figure 3.7 – Cartographie des périodes locales de la multicouche 091116. Les
échelles correspondent à la projection dans le plan de la multicouche. Deux profils
sont choisis pour plus de détails sur les variations de période locale. Plusieurs types
de défaut sont identifiables dans les encadrés numérotés. L’origine de ces défauts
sont des imperfections à la surface de la multicouche, dans le faisceau ou encore
dans le détecteur. Leurs origines sont plus largement commentées en annexe C.

Le résultat obtenu est illustré figure (3.7) et on peut y distinguer quatre
types de défaut. Les défauts numérotés un à trois sont des imperfections
dont l’origine est détaillée en annexe C (§C.5). Le type de défaut qui cor-
respond (à priori) à des défauts de période est présent partout sur la figure
(3.7).
Pour mieux commenter ce résultat des variations de période locale, deux
profils sélectionnés dans la cartographie de la figure (3.7) sont présentés
figure (3.8).
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On observe que les fluctuations de période ne peuvent pas être associées à
du bruit, car il y a plusieurs points intermédiaires entre les maximums et
les minimums. Les écarts de période maximum mesurés sur les profils 1 et
2 sont (respectivement), 1.06 · 10−2 nm et 0.49 · 10−2 nm. La période d’oscil-
lation (spatiale) du fondamental des profils (1 et 2) sont (respectivement)
0.555 mm et 0.625 mm.
Les gradients de période locale que l’on mesure pour les deux profils
sont montrés figure (3.8), et l’on peut obtenir des gradients période maxi-
male de ±0.04 nm/mm (profil 1) et ±0.02 nm/mm (profil 2). En moyenne
sur l’ensemble de chaque profil, le gradient de période est respectivement
2.695·10−4 nm/mm et−1.677·10−5 nm/mm. Les très faibles gradients moyens
sont normaux car nous avons retiré le gradient vertical global, du fait de
la divergence du faisceau.
Les gradients de période maximale mesurés pour le miroir 091116 sont
inférieurs au gradient minimal d’épaisseur de déposition contrôlable, avec
la machine utilisée. Cela suggère que, les gradients de période pourraient
être une contribution supplémentaire aux effets de phase à l’origine des
lignes d’intensité.
Leur comparaison avec les variations d’intensité qui forment les lignes
d’intensité (figure (3.9)), ne montre aucune correspondance entre les varia-
tions de période et d’intensité. Les fluctuations de l’épaisseur de bicouche
ont une fréquence équivalente pour les deux profils, contrairement aux
intensités. Cette différence de fluctuation entre période et intensité reste
néanmoins cohérente, car il faut prendre en compte les effets de la propa-
gation entre la multicouche et le détecteur.
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Figure 3.8 – Variations de période locale (bleu) et de gradient de période (rouge)
selon les profils 1 et 2 (figure (3.7)).
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Figure 3.9 – Variations des intensités mesurées dans le détecteur pour l’angle de
réflexion 0.623 degré (centre de la courbe de réflectivité moyenne), selon les profils
1 et 2 (figure (3.7)).

3.4.5 Résultat RCI : multicouche 091116

Pour avoir une correspondance biunivoque entre voxels et pixels, il
faut moyenner les intensités de 468 pixels dans la direction verticale (avec
la formule (3.1) et la configuration expérimentale décrite précédemment).
La moyenne d’autant de pixels réduit fortement la résolution spatiale que
nous obtenons sur la multicouche. Le résultat attendu (dans cette configu-
ration) est la présence de peu de variation des PPB, correspondant à des
erreurs de pente "locale" de la structure multicouche.

Ainsi, la figure (3.10) montre la cartographie des PPB pour chaque
voxel de la multicouche. On observe alors les variations de PPB qui sont
peu nombreuses (comme attendu) et qui sont interprétées comme les er-
reurs de pente moyenne dans les couches, dans chaque voxel.
Pour obtenir la cartographie des erreurs de pente de la multicouche à par-
tir de celle des PPB, il suffit d’appliquer l’égalité δθ(x, y) = Δθ(x, y) (voir
chapitre 2). Où δθ est l’erreur de pente et Δθ(x, y) = PPB(x, y)− < PPB >
l’écart de position du pic de Bragg (PPB).

Comme nous l’avons dit précédemment, l’hypothèse d’équivalence
entre les voxels et les pixels est vérifiée si nous moyennons sur 468 pixels
et donc sur autant de voxels. Alors, la taille des voxels dans la direction
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Figure 3.10 – l’image en haut à gauche est le résultat des PPB obtenues pour
chaque voxel de la multicouche 091116. Les "Rocking Curve" de trois points
sont détaillées avec les courbes expérimentales et leurs fonctions ajustées de type
log-normal sont montrées.
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longitudinale est d’environ 32 mm, ce qui ne permet pas d’obtenir les er-
reurs de pente locale d’une multicouche avec une résolution intéressante
pour le problème des lignes d’intensité.
Nous pouvons cependant étudier la "Rocking Curve" moyenne de toute la
multicouche, figure (3.11). Nous avons comparé cette courbe de réflectivité
avec des simulations de réflectivité, où le paramètre inter-diffusion entre
les couches a été estimé, entre 0.35 et 0.4 nm.

experiment 

shifted 0.35 nm interdiffusion

shifted 0.4 nm interdiffusion

Figure 3.11 – La courbe de réflectivité moyenne de la multicouche 091116 en
bleu est encadrée par les courbes de réflectivité simulées [3] (henke.lbl.gov) avec
différentes largeurs d’inter-diffusion entre les couches. La position de la courbe
expérimentale était décalée par rapport aux cas simulés. Cela s’explique par l’offset
expérimental sur l’angle zéro.

72



3.4.6 Conclusion imagerie par diffraction de Bragg

Nous avons effectué à partir de données de mesure de RCI les analyses
pour les mesures de "θ/2θ Imaging" et de "RCI". Les traitements de don-
nées nécessaires pour cela sont détaillés en annexe C.
Les résultats d’analyse de RCI et d’imagerie θ/2θ (091116 §3.4.5 et 091124
en annexe B) ont montré que les techniques d’imagerie en diffraction de
Bragg apppliquées aux multicouches fonctionnent.
Notre tentative d’appliquer l’imagerie par diffraction de Bragg aux mul-
ticouches montre la difficulté que représente la largeur à mi-hauteur des
"Rocking Curve" de multicouche pour la RCI. En conséquence, la résolu-
tion spatiale de la mesure des erreurs de pente "locales" peut être limitante
pour la caractérisation des multicouches.
Pour remédier à cela, des adaptations expérimentales du montage sont
nécessaires, comme obtenir une zone d’illumination constante ou réduire
la distance multicouche - détecteur au minimum.
La résolution angulaire du diffractomètre et la configuration expérimen-
tale permettent de mesurer les écarts de PPB et donc des erreurs de pente
de l’ordre du 0.175µrad (soit 10−5 ◦), et des erreurs de période avec une
très grande sensibilité (10−14 m). On rappelle que cette sensibilité ne si-
gnifie pas que la méthode θ/2θ Imaging permette de mesurer des objets
subatomiques, comme le noyau des atomes. Elle mesure une moyenne de
l’épaisseur de bicouche dans un voxel. Cette sensibilité ne s’applique donc
pas à un objet (une bicouche), mais à un ensemble d’objets (de bicouches).
Ce travail est pionnier pour les multicouches. L’interprétation des résul-
tats doit être affinée avec des campagnes de mesure supplémentaires, en
utilisant les solutions détaillées dans les annexes C et D. Avec des amé-
liorations dans l’analyse cela pourrait conduire à élaborer une technique
performante de caractérisation rayons X des miroirs multicouches à trois
dimensions.
Pourtant, à ce stade de développement, nous ne sommes pas en mesure de
profiter de ces méthodes pour obtenir des informations pertinentes pour
ce projet de thèse. Cependant, d’autres méthodes mises en œuvre sont
proposées, dont celle proposée maintenant (section 3.5).
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3.5 Méthode des tavelures en champ proche

3.5.1 Mesures des tavelures

Le principe de mesure que nous avons énoncé dans le chapitre précé-
dent a été réalisé expérimentalement sur la ligne de lumière BM05 sur un
diffractomètre 3-axes. Pour mesurer la déformation du front d’onde, le dif-
fuseur illustré figure (2.6) est soit du papier de verre d’indice P120 (taille
moyenne des grains : 125µm), soit une membrane biologique composé
d’acétate de cellulose 8µm. Les translations du diffuseur sont assurées par
un actuateur piézoélectrique. Les configurations expérimentales utilisées
sont détaillées selon les miroirs caractérisés.

Configuration expérimentale miroir 091116
Le faisceau de rayons X utilisé est monochromatique de longueur d’onde
λ = 0.826 Å ( E = 15 keV). Le détecteur est composé d’une caméra FRELON
avec une matrice de 2048×2048 pixels et une optique×10 pour une taille de
pixel effective de 1.4×1.4µm2 et un champ de vue de 2.8×2.8 mm2. L’angle
de Bragg mesuré et utilisé du miroir, est de θB = 0.6285◦ (11.0µrad). Le
déplacement du diffuseur (membrane d’acétate de cellulose) est effectué
dans la direction verticale sur une distance de 48µm avec un pas de 0.4µm.

Configuration expérimentale miroir 091124
Le faisceau de rayons X utilisé est monochromatique de longueur d’onde
λ = 0.826 Å ( E = 15 keV). Le détecteur est composé d’une caméra FRELON
(2048× 2048 pixels) couplée à une optique ×20, la taille effective des pixels
est de 0.75 × 0.75µm2 et le champ de vue est de 1.53 × 1.53 mm2. L’angle
de Bragg mesuré et utilisé du miroir est de θB = 0.636◦ (11.1µrad). Le dé-
placement vertical sur une plage de 37.5µm du diffuseur (papier de verre
P120) est effectué avec un pas de 0.25µm.

Configuration expérimentale substrat du miroir 170906
Pour caractériser la surface réfléchissante du substrat, nous devons po-
sitionner le miroir à un angle inférieur à l’angle dit de réflexion totale.
Cependant le choix de l’énergie du faisceau X et de l’angle de réflexion as-
socié constituent un compromis délicat à définir pour obtenir des images
exploitables. Ainsi, pour un faisceau monochromatique d’énergie 17 keV,
réfléchi par une surface de silicium, un angle de 1.7 mrad permet d’ob-
tenir un coefficient de réflexion supérieur à 80%. Cependant, la taille de
l’image projetée sur le détecteur sera très faible (153µm dans la direction
verticale). Pour augmenter la taille de l’image, nous avons caractérisé le
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substrat à une énergie de 8 keV, laquelle permet un angle de réflexion de
θ = 37 mrad (0.21◦), permettant un coefficient de réflexion de 90% et une
résolution comparativement deux fois plus grande que celle obtenue avec
la configuration mentionnée précédemment.
La caméra utilisée est une PCO avec un champ de vue de 1.29 × 1.29 mm2,
avec une matrice de 2048 × 2048 pixels et une taille effective de pixel de
0.63 × 0.63µm2. La membrane utilisée pour générer les tavelures est un
filtre biologique composé d’acétate de cellulose avec une taille de pore
statistique de 8µm. Le déplacement vertical est assuré par un actuateur
piézoélectrique permettant de couvrir une distance de 37.5µm avec un pas
de 0.25µm.

Configuration expérimentale multicouche 170906
La multicouche est illuminée par un faisceau de rayons X monochroma-
tique de longueur d’onde λ = 0.729 Å (E = 17 keV ). Les mêmes détecteur,
diffuseur et déplacement vertical que pour la mesure du substrat ont été
utilisés. L’angle de Bragg mesuré du miroir est θB = 0.855◦.

3.5.2 Résultats

Le principal objectif des mesures de phase par la méthode des tavelures
est d’obtenir des données expérimentales, qui pourraient être comparées
avec les simulations obtenues avec le modèle que nous avons développé
et dont les résultats sont présentés dans le chapitre 6.
La méthode par tavelures permet de mesurer la surface réfléchissante d’un
miroir ou celle d’une surface réfléchissante équivalente à une multicouche.
Dans notre cas, il s’agit de mesurer une surface réfléchissante équivalente
dont les rayons interagissent dans une multicouche.
Nous présentons ici les résultats obtenus et nous comparons les multi-
couches 091116 et 091124 mais aussi, les mesures obtenues avant et après
déposition de la multicouche référencée 170906. Cela nous permet d’ob-
server l’influence du substrat.

Comparaison des miroirs 091116 et 091124

La phase mesurée pour la multicouche 091116 est présentée figure
(3.12). On observe que la phase du faisceau réfléchi n’est pas homogène
et présente des fluctuations presque périodiques. On peut distinguer deux
zones où les variations de phase sont différentes. Dans la partie supérieure
de la figure (3.12), les amplitudes de phase sont les plus grandes (entre
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±10 rad), et la période des fluctuations de phase dans la direction verti-
cale est plus petite (0.2 mm dans le plan de détection) que dans la zone
inférieure de la figure, avec des amplitudes de phase plus faibles (±5 rad)
et les fluctuations de phase sont plus étalées (0.6 mm de période) dans la
direction verticale.
Il est aussi intéressant d’observer que les variations de phase dans la di-
rection horizontale sont équivalentes sur toute la figure. Cependant, les
variations de phase des profils horizontaux, pour toute la partie supé-
rieure sont quasiment en phase, tandis que dans la partie inférieure on
peut distinguer deux nouvelles zones où les variations de phase des pro-
fils horizontaux sont en opposition de phase.
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Figure 3.12 – Cartographie de la phase de l’onde réfléchie par la multicouche
091116 dans le plan orthogonal à la direction de propagation et à hauteur de la
multicouche. Pour plus de visibilité la phase n’a pas été congrue modulo ≡ 2π
(c’est-à-dire qu’elle n’est pas définie entre 0 et 2π).

Le résultat de mesure de la phase réfléchie par la multicouche 091124,
montre des amplitudes de fluctuation de phase de l’ordre de± 50 rad (figure
(3.13)). Contrairement au résultat de la multicouche 091116, les variations
de phase sont plus aléatoires, même si les profils verticaux montrent des
variations périodiques, en particulier pour les profils dont l’abscisse est
autour de −0.2mm (0.35 mm de période). Des variations de phase dans la
direction horizontale existent mais sont plus aléatoires.
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Figure 3.13 – Cartographie des effets de phase sur l’onde réfléchie par la multi-
couche 091124 dans le plan orthogonal à la direction de propagation et à hauteur
de la multicouche. Pour plus de visibilité la phase n’a pas été congrue modulo
≡ 2π (c’est-à-dire qu’elle n’est pas définie entre 0 et 2π).

Comparaison et interprétations

Du point de vue de la phase réfléchie, la principale différence entre les
multicouches 091116 et 091124 est l’amplitude des fluctuations de phase.
Cela est pertinent vis-à-vis de la qualité du substrat employé pour ces deux
multicouches. Les différences de période d’oscillation de phase dans les
différentes directions peuvent traduire des différences de fréquence spa-
tiale de défaut dans les multicouches. Les fréquences spatiales d’oscillation
de phase verticale dans le plan de détection sont du même ordre de gran-
deur pour les deux multicouches, mais l’angle de réflexion rasant divise
environ par cent la fréquence spatiale des défauts dans les multicouches.
La différence de fréquence spatiale de défaut entre les deux multicouches
est alors importante.
Les différents comportements de phase que l’on observe pour la multi-
couche 091116, en particulier dans la zone supérieure de la figure (3.12)
peuvent être liés aux défauts de hauteur (en rouge) que l’on peut visualiser
sur la figure (3.14).
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Figure 3.14 – Mesure interférométie Fizeau de topographie de hauteur à la surface
de la multicouche 091116 (résolution spatiale 31.8 × 31.8µm2). La valeur de
rugosité rms est 2.44 nm rms et 22.36 nm de PV.

Comparaison avant et après dépôt

La mesure a été appliquée sur plusieurs zones du substrat, comme
illustré sur la figure (3.16.c) et les résultats de phase correspondants sont
visibles sur la figure (3.16). Les mesures ont été effectuées en réflexion to-
tale (donc réflexion par la surface), et par conséquent il est possible de faire
correspondre la phase à une hauteur de défaut (sur la surface réfléchis-
sante). On observe que les motifs de phase sont différents mais possèdent
des caractéristiques communes. Toutes les zones illuminées à l’exception
de la zone (e), réfléchissent une phase qui fluctue principalement dans la
direction verticale et avec la même période approximative de 0.2 mm dans
le plan de détection. Des variations de phase dans la direction horizontale
existent pour toutes les zones testées. Seule la figure (3.16.a) permet de
définir clairement une période de fluctuation égale à 0.5 mm dans la direc-
tion horizontale. Les amplitudes de phase réfléchies par le substrat varient
selon les surfaces illuminées, elles sont résumées dans le tableau Table 3.1.

Substrat ϕMax−min (rad) écart type ϕ (rad)
(a) 12.5 0.52
(b) 5.65 0.20
(d) 5.24 0.24
(e) 33.83 1.86
(f) 14.01 0.62

Table 3.1 – Tableau de valeurs obtenues pour les mesures du front d’onde réfléchi
par le substrat de la multicouche 170906, dont les résultats sont illustrés figure
(3.16).

De la même manière que pour le substrat nu, plusieurs surfaces de
la multicouche ont été caractérisées. Les résultats sont visibles sur la fi-
gure (3.15). On observe que les variations de phase sont similaires pour
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Figure 3.15 – (a), (b), (c), sont les résultats des différentes zones illuminées de
la multicouche 170906 (IOGS-9025B) des fronts d’onde réfléchis ramenés dans
le plan orthogonal à la direction de propagation et à hauteur de la multicouche.
La distance de propagation lors de la mesure est de 1270 mm. Les résultats de
reconstruction de phase de l’onde réfléchie ne permettent pas, dans le cas de
multicouche, de reconstruire proportionnellement une hauteur. La zone illuminée
en (b) correspond à la même zone du substrat illuminée sur la figure (3.16.b).

chaque surface illuminée. Deux périodes d’oscillation principale de phase
apparaissent dans la direction verticale, tandis que dans la direction hori-
zontale, on ne distingue pas de périodicité dans les variations de phase.
Les amplitudes de phase sont du même ordre de grandeur selon la zone
testée et sont résumées dans le tableau Table 3.2.

Comparaisons et interprétations

En moyennant pour chaque échantillon, on obtient les valeurs suivantes
(Table 3.3).
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multicouche ϕMax−min (rad) écart type ϕ (rad)
(a) 18.68 0.81
(b) 31.03 0.70
(c) 20.85 0.81

Table 3.2 – Tableau de valeurs obtenues pour les mesures de front d’onde de l’onde
réfléchie par le miroir multicouche 170906 dont les résultats sont illustrés figure
(3.15).

échantillon 〈ϕMax−min〉 (rad) 〈écart type 〉 ϕ (rad)
Substrat 13.69 0.69

Multicouche 26.05 1.03

Table 3.3 – Tableau de valeurs moyennes obtenues pour chaque échantillon.

Le tableau Table 3.3 montre que les déformations de phase, induites par
la réflexion sur le miroir, sont globalement amplifiées avec la déposition
de la multicouche. Les figures (3.16) et (3.15) ont été obtenues avec des
angles d’incidence différents. Une projection de ces figures permet d’es-
timer que la fréquence d’oscillation verticale de la phase est équivalente
avec ou sans dépôt multicouche. La comparaison des motifs des figures
(3.16.b) et (3.15.b) montre que les perturbations de phase induites par le
miroir ont les mêmes propriétés d’oscillation. Cependant, on distingue
des fluctuations supplémentaires plus faibles et de plus grande fréquence
avec la multicouche. Globalement les motifs de ces figures sont différents
et confirment que la surface réfléchissante équivalente d’une multicouche
est différente de la surface du substrat sur laquelle elle est déposée. Au-
trement dit, la modélisation de l’onde réfléchie par une multicouche doit
prendre en considération le volume de la multicouche et donc la réflexion
par diffraction.

3.5.3 Conclusion méthode des tavelures en champ proche

La comparaison entre les deux multicouches (091116 et 091124) montre
que, comme attendu, les effets de phase sont plus importants et plus nom-
breux sur la multicouche 091124 déposée sur un substrat de qualité infé-
rieure à celui de la multicouche 091116. Si la cartographie de la phase per-
met de reconstruire la topographie de hauteur d’une surface réfléchissante
équivalente pour une multicouche, elle ne correspond pas rigoureusement
aux défauts de hauteur dans la structure multicouche. Pour retrouver ces
défauts de hauteur dans la structure multicouche, des simulations avec un
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Figure 3.16 – (a), (b), (d), (e), (f), sont les résultats des différentes zones illuminées
comme illustré en (c), respectivement à −5 mm,−2.5 mm, 0 mm, 2.5 mm et 5 mm
du profil central du substrat. Les résultats de reconstruction de phase de l’onde
réfléchie (échelle de couleur et coordonnées en rouge) sont donnés dans le plan
orthogonal à la direction de propagation et à hauteur du centre du substrat. Pour
une surface réfléchissante, la phase peut être traduite proportionnellement par une
hauteur. Les résultats des hauteurs ainsi reconstruites sont projetés sur la surface
du substrat (échelle de couleur et coordonnées en noir).
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modèle de Takagi Taupin (TT) ont été effectuées. En appliquant des défauts
de hauteur à la structure multicouche simulée, la phase de l’onde réfléchie
a été obtenue. Elle a été ensuite comparée à la phase mesurée, et a permis
d’ajuster les défauts de hauteur jusqu’à obtenir un résultat correspondant
à l’expérience (chapitre 6).
La comparaison entre la phase obtenue par réflexion par la surface du sub-
strat et la réflexion par la structure multicouche déposée sur ce substrat,
montre le rôle important du type de réflexion par une surface ou par un
volume diffractant. En effet, si nous considérons que les erreurs de hauteur
dans la structure multicouche et à la surface du substrat sont identiques,
on observe une forte différence entre la phase de l’onde réfléchie par le
substrat (surface réfléchissante) et celle réfléchie par la multicouche (vo-
lume diffractant).
En définitive, ces mesures nous permettent de confirmer que les erreurs de
hauteur du substrat ont une forte influence sur la structure multicouche.
Cependant, le comportement de la multicouche ne peut pas être réduit à
une surface réfléchissante et la propagation de l’onde dans son volume
doit être modélisée. Nous ne pouvons pas affirmer que ces erreurs de hau-
teur dans la structure multicouche sont identiques à celles du substrat. La
modélisation d’une multicouche permet de retrouver les motifs de phase
mesurés et les erreurs de hauteur dans la multicouche et de les comparer
avec le substrat.
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3.6 Holographie

3.6.1 Mesures par Holographie

Pour la reconstruction holographique du faisceau réfléchi par la mul-
ticouche, les données nécessaires sont une série d’images à différentes
distances de la multicouche.
Nous rappelons que le principe de reconstruction du front d’onde par la
méthode holographique est basé sur l’obtention de la phase ϕ(x), à partir
de la transformée de Fourier ϕ̃(ν), déterminée selon la relation (2.7). Rap-
pelons aussi que la fonction de transfert présente des zéros qui exigent
d’obtenir l’intensité réciproque Ĩz à plusieurs distances.
Cette technique de mesure de phase trouve des applications plus spéci-
fiques comme la Holo-tomographie. C’est une méthode de reconstruction
en trois dimensions basée sur la mesure du faisceau transmis par un échan-
tillon à différentes distances et différents angles. Le choix de distances
spécifiques permet d’optimiser le nombre d’images prises à différentes
distances, en vue de réaliser la reconstruction de la phase de l’onde réflé-
chie, nécessaire pour chaque angle. Dans notre cas de reconstruction à deux
dimensions, cette optimisation n’était pas nécessaire car nous sommes li-
mités à une seule direction (un seul angle) ; nous avons donc utilisé une
dizaine de distances.

Configuration expérimentale

La multicouche 170906 a été mesurée sur la ligne de lumière BM05,
avec un faisceau monochromatique de 17 keV sous un angle de Bragg θB =

14.9 mrad (0.855◦). Le détecteur était une caméra de la marque PCO avec
un champ de vue de 1.29 × 1.29 mm2 composé d’un damier de 2048 × 2048
pixels de taille 0.63 × 0.63µm2.
110 images ont été enregistrées pour des distances détecteur-multicouche
comprises entre 0.39 et 1.49 m avec un temps d’exposition de 1 s. Les
distances détecteur-multicouche ont été définies par l’amplitude de dépla-
cement possible sur le diffractomètre 3 axes. Un échantillon des images du
faisceau réfléchi est présenté figure (3.17).
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Figure 3.17 – Image du faisceau réfléchi par la multicouche 170906 à différentes
distances de propagation.

Traitement et analyse des données

Le traitement des données se compose des étapes de retrait du bruit
du détecteur et des imperfections dans le faisceau incident. Une étape de
recentrage est également nécessaire en raison des déplacements horizon-
taux du détecteur induits par l’instrumentation. Plusieurs analyses ont été
appliquées en utilisant l’ensemble ou une partie des images obtenues. En
final, l’analyse ne nécessite que 11 images, soit 10% des images accumu-
lées lors de la campagne de mesures (car les résultats sont équivalents en
fonction du nombre d’images utilisées). Cela peut s’expliquer par les très
faibles changements de motif d’intensité (dans le faisceau réfléchi) lorsque
la distance multicouche-détecteur change d’un centimètre.
Ces traitements ont été effectués au moyen d’un code d’analyse existant
de reconstruction holo-tomographie adapté par Peter Cloetens, le respon-
sable de la ligne ID16A de l’ESRF.

3.6.2 Résultats

Le résultat de reconstruction holographique est présenté dans la figure
(3.18). La phase réfléchie possède une forme allongée dans la direction
transverse, ce qui est cohérent avec la forme des lignes d’intensité obser-
vées, compte tenu des effets de cohérence spatiale et des observations faites
§3.3.3. Nous observons aussi que les fluctuations de phase n’ont pas les
mêmes fréquences spatiales que les motifs d’intensité. Les défauts à l’ori-
gine des lignes d’intensité semblent avoir des dimensions de l’ordre de
plusieurs millimètres si l’on projette le résultat sur la surface de la multi-
couche. Ce résultat pourra être comparé avec la reconstruction de phase
par la méthode des tavelures en champ proche.
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Figure 3.18 – Résultat de reconstruction holographique de la phase de l’onde
réfléchie dans le plan perpendiculaire au faisceau à la sortie de la multicouche
170906.

Nous n’avons pas pu répéter cette analyse avec d’autres jeux de données
correspondants à d’autres multicouches en raison du manque de temps.
Néanmoins, ce résultat démontre qu’il est possible de reconstruire la phase
de l’onde réfléchie par une multicouche et que la dimension des défauts
de la multicouche, responsables des motifs d’intensité dans le faisceau ré-
fléchi, est de plusieurs millimètres (dans le plan de la multicouche).

3.7 Conclusion des mesures de caractérisation

Les campagnes de mesures avaient pour objectif principal de caractéri-
ser les multicouches et d’obtenir des résultats expérimentaux permettant
de valider le modèle numérique que nous avons développé. La caractéri-
sation des multicouches devait premièrement, permettre de comprendre
ou valider les hypothèses de modélisation. Des images du faisceau réfléchi
à différentes distances ont été enregistrées pour être comparées avec les
simulations. Des expériences simples de rotation de miroir ont montré que
la forme géométrique des lignes d’intensité est liée à la cohérence de la
source et aux effets de projection de l’angle rasant et non pas spécifique-
ment à la forme géométrique des défauts dans la multicouche.
Les caractérisations des défauts dans les multicouches devaient aussi per-

85



mettre de mesurer les défauts de hauteur de la structure multicouche et
de fournir des cartographies de ces défauts qui seront exploitées dans les
simulations du chapitre 6. Pour cela les méthodes d’imagerie et de recons-
truction de phase ont été appliquées.
La RCI et l’imagerie θ/2θ ont été appliquées pour la première fois aux
multicouches. Les résultats de RCI ont montré que les erreurs de pente
de la structure multicouche peuvent être obtenues. Il est cependant dif-
ficile d’obtenir une résolution spatiale suffisante avec les multicouches
pour étudier le problème des lignes d’intensité. L’imagerie θ/2θ permet
d’obtenir une cartographie des écarts de période locale. Ces écarts de pé-
riode n’avaient pas été envisagés dans le modèle développé. Les résultats
montrent que ces écarts de période ne sont pas négligeables dans les effets
de phase produits dans la réflexion de la structure multicouche, ce qui peut
remettre en question la correspondance entre les erreurs de hauteur à la
surface du substrat et à la surface de la multicouche.
Les mesures de phase avec les tavelures en champ proche ont permis de
reconstruire la phase de l’onde réfléchie, à la hauteur de la multicouche
(sans propagation). Elles ont permis de confirmer l’influence du substrat
sur la structure multicouche, mais aussi l’importance de la réflexion (dif-
fraction) par un volume. De plus, ces variations de phase seront plus faciles
à utiliser pour la comparaison avec les simulations, car comparer les mo-
tifs d’intensité exige de propager les résultats de simulation en considérant
plusieurs effets comme la cohérence partielle de la source et les propriétés
du détecteur. La méthode de Holographie a été tentée pour explorer une
méthode complémentaire à la reconstruction de phase avec les Tavelures
en champ proche. Elle montre des résultats intéressants qu’il faudra confir-
mer dans le futur avec d’autres multicouches et qu’il faut comparer avec
les résultats de Tavelures en champ proche.
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Chapitre 4

Modélisation numérique des
multicouches par l’approche
Takagi Taupin
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Couches géologiques dans le massif du Vercors

4.1 Introduction

Nous avons développé, dans les chapitres 2 et 3, les aspects expéri-
mentaux nécessaires, pour tenter de caractériser les défauts à l’origine des
lignes d’intensité dans le but de modéliser la réflexion par une multicouche
et d’y implémenter les défauts à l’origine des lignes d’intensité. Le défaut
que nous avions considéré était, l’écart de hauteur de la structure multi-
couche, car simple et intuitif. Pour cela, nous avons utilisé un modèle de
multicouche parfaite, destiné initialement à simuler des multicouches el-
liptiques avec les équations de Takagi-Taupin [105, 106]. Dans ce chapitre,
nous développerons la solution des équations de Takagi Taupin. Ensuite,
les méthodes de résolution numérique seront expliquées et commentées
ainsi que les limites et les approximations du modèle.

Il existe différentes possibilités pour modéliser la propagation des ondes
dans un matériau. Parmi elles on trouve (figure(4.1.A)) l’approximation
de faible interaction du champ incident avec la matière, dite approxi-
mation de Born ou cinématique. Pour prendre en compte les réflexions
multiples la technique de Tracé de Rayons (TdR) (figure(4.1.B)) est utile
[107, 108, 109, 110, 111, 112]. Pour une description plus complète du phé-
nomène de diffraction, la théorie dynamique (figure(4.1.C)) est mise en
œuvre, afin de considérer le couplage des ondes dans le volume de diffrac-
tion.

Les équations de Takagi-Taupin (TT) sont une théorie dynamique, ba-
sée sur l’approximation à deux ondes, connue pour le cas des cristaux
[113]. Cette théorie est largement utilisée pour modéliser les cristaux for-
tement perturbés [85, 113, 114]. C’est aussi une des seules théories qui
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Figure 4.1 – Principe de diffraction par une structure multicouche : (A) Approxi-
mation cinématique, chaque couche contribue à la réflectivité globale, si l’angle
d’incidence est supérieur à l’angle critique. (B) La technique de lancé (ou tracé) de
rayon est utilisée pour considérer les diffractions multiples. (C) La théorie dyna-
mique considère les diffractions multiples par le couplage des champs d’ondes.

permet de considérer des déformations dans le plan de la multicouche
(direction parallèle à la surface de la multicouche). L’adaptation au cas
des miroirs multicouches et la méthode de résolution numérique seront
ensuite décrites. Dans l’annexe A, la solution analytique aux équations de
Takagi-Taupin est développée pour le cas parfait à partir des équations
générales.

Description du cas parfait : Dans ce chapitre, le cas parfait ou multicouche
plate parfaite correspond à une multicouche dont la structure périodique est par-
faite et les couches parfaitement parallèles. Autrement dit, la structure multicouche
ne contient aucun défaut.

4.2 Équations de Takagi-Taupin

4.2.1 Description du choix de la théorie de Takagi-Taupin

Le modèle théorique de Takagi-Taupin choisi pour simuler les miroirs
multicouches est bien connu pour la diffraction des cristaux. Il est basé, sur
une approximation à deux ondes, oùψ0 est l’onde incidente et oùψ1 l’onde
diffractée. Les termesψ0 etψ1 représentent les ondes qui interagissent avec
la structure multicouche. Cette structure est définie par les coefficients de
Fourier χ0, χ1 et χ1 et sa période. La période de la structure multicouche
correspond à l’épaisseur d’une bicouche et est analogue au paramètre de
maille d’un cristal.

Approximation cinématique : La première des approximations consiste,
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à considérer indépendamment toutes les interfaces. La réflectivité résul-
tante est alors la somme des réflectivités, pour chacune des interfaces. Si
l’on considère les interférences possibles entre elles, alors ce sont les ampli-
tudes qui sont additionnées. La première approximation de Born consiste,
à négliger les diffractions multiples et peut s’appliquer pour les multi-
couches [115].

Tracé de rayon : La structure périodique du miroir multicouche produit
des réflexions à chaque interface. Une méthode (’Phase ray-tracing’) plus
complète, prend en compte les différences de chemin optique [107, 108,
109, 110, 111, 112].

Théorie dynamique de diffraction des rayons X : Le couplage des ondes
permet de créer un champ d’ondes, qui peut interagir avec un volume.
Ainsi, dans un volume continu, qui reproduit une structure diffractante,
les ondes seront couplées entre elles en tous points de l’espace.
La théorie dynamique de diffraction des rayons X a été principalement éta-
blie, par les travaux de Charles Galton Darwin [116], Max von Laue, Paul
Peter Ewald et d’autres comme Norio Kato [117] ; des notes historiques
et autres références sont disponibles [118, 119]. Des revues récentes sont
listées en [120]. Pour une discussion exhaustive des différentes approxi-
mations se référer à [121].

Approximation à deux ondes : Le problème est réduit à seulement deux
ondes. La première est appelée onde entrante et la seconde est appelée onde
réfléchie ou diffractée.

Takagi Taupin : Les hypothèses de simplification de la théorie de Takagi
Taupin sont l’approximation à deux ondes et la description de la structure
diffractante périodique, par sa série de Fourier, limitée aux coefficients
complexes d’ordres inférieurs ou égaux à un. C’est-à-dire que la structure
périodique (peu importe sa forme), est décrite comme une fonction sinu-
soïdale. Ces simplifications permettent l’introduction simple et naturelle
de perturbation des mailles.
La théorie TT a été développée par Satio Takagi et Daniel Taupin dans les
années 1960 [113, 114]. Depuis, des implémentations numériques [122, 123]
ont été développées pour les rayons X, pour étudier les dislocations et
autres structures présentes dans les cristaux.

Méthode de résolution : Les solutions analytiques aux équations de TT

91



existent seulement, pour des géométries simples. La plupart des simula-
tions numériques utilisent, la méthode de résolution des différences finies
[122, 123], laquelle consiste en l’intégration point par point, des équations
différentielles sur une matrice. Dans la section suivante, les équations fon-
damentales de la théorie de Takagi-Taupin seront détaillées.

Le modèle modifié pour cette thèse est basé sur un modèle existant développé
par Markus Osterhoff [105, 106], pour des géométries elliptiques. Ce modèle étant
lui-même établi selon [124].

Figure 4.2 – Système de coordonnées du problème. La source ponctuelle et cohé-
rente devient une source rectiligne quand le cas à trois dimensions est étudié, l’onde
sphérique émise devient alors cylindrique, selon le principe de Huygens-Fresnel.

4.2.2 Équations fondamentales

Dans cette partie, les équations TT sont dérivées pour le cas à deux
dimensions (−→ex ,

−→ez ). La multicouche est considérée comme infiniment éten-
due dans la direction orthogonale à la normale de la surface. La source est
considérée comme ponctuelle, émettant une onde sphérique parfaitement
cohérente.
Les équations seront écrites dans le système de coordonnées illustré sur
la figure (4.2). Le passage à trois dimensions peut se faire par des cal-
culs à deux dimensions, indépendants pour plusieurs tranches, car les
effets transverses sont négligeables. La source ponctuelle devient alors
une source ’ligne,’ émettant une onde cylindrique. Les effets de polarisa-
tion sont négligés pour ne rester que dans le cadre de la théorie scalaire.
L’équation de Helmholtz scalaire est l’équation fondamentale qui décrit
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l’évolution d’un champ électromagnétique ψ soit :

∇2ψ + k2(1 + χ)ψ = 0 (4.1)

où k = 2π/λ, λ est la longueur d’onde dans le vide et χ(x, z) la fonction de
susceptibilité électromagnétique de la structure multicouche. La suscepti-
bilité électromagnétique dépend de l’indice de réfraction des matériaux n
et de l’angle critique θc (pour l’indice moyen).

1 + χ = n2 = |(1 − δ + iβ)|2 ≈ 1 − 2δ = 1 − θ2
c

L’approximation à deux ondes considère que le champ d’onde ψ(−→r ) est
une superposition des deux ondes planes modulées de vecteur d’onde
−→
kh =

−→
k0 +

−→
h où

−→
h est le vecteur diffraction,

−→
k0 le vecteur d’onde incidente

et
−→
kh le vecteur d’onde diffractée. Alors la fonction d’onde s’écrit :

ψ
(−→r
)
= ψ0

(−→r
)
+ ψh

(−→r
)

= E0(r)ei
−→
k0·−→r + Eh(r)ei

−→
kh·−→r

Les ondes se propagent dans la structure multicouche, ce qui se traduit
par l’action de la susceptibilité électromagnétique χ(x, z). La structure de
la multicouche étant périodique, la série de Fourier de la susceptibilité χ
est utilisée. De plus, dans l’approximation à deux ondes, seuls les termes
d’ordre zéro et le fondamental sont pris en compte.

χ(−→r ) = χ0 +
∑

h

χhei
−→
h (−→r −−→ǫ ) ≈ χ0 + χ1e−i

−→
h (−→r −−→ǫ ) + χ1ei

−→
h (−→r −−→ǫ ) (4.2)

Les déplacements verticaux de la structure multicouche sont maté-
rialisés par −→ǫ . Ces déplacements verticaux permettent de considérer les
défauts de hauteur qui sont supposés responsables des lignes d’intensité.
Le terme −→ǫ est détaillé dans le chapitre suivant (chapitre 5, §5.2). Dans
le produit χψ apparaissent ainsi 2 × 3 = 6 termes. Cependant, les termes

e
i
(−→
k0−
−→
h
)
.−→r et e

i
(−→
kh+
−→
h
)
.−→r ne sont pas considérés, car différents des ondes inci-

dente et diffractée et donc en dehors de l’approximation à deux ondes. Le
développement de ces approximations donne :

ψχ =

(
E0(r) ei

−→
k0·−→r + Eh(r) ei

−→
kh·−→r
) (
χ0 + χ1e−i

−→
h (−→r −−→ǫ ) + χ1ei

−→
h (−→r −−→ǫ )

)

= E0(r)
[
χ0ei

−→
k0·−→r + χ1ei(

−→
k0+
−→
h )·−→r e−i

−→
h ·−→ǫ +✘✘✘✘✘✘

χ1ei(
−→
k0−
−→
h )·−→r ei

−→
h ·−→ǫ
]

+Eh(r)
[
χ0ei

−→
kh·−→r +✘✘✘✘✘✘

χ1ei(
−→
kh+
−→
h )·−→r e−i

−→
h ·−→ǫ + χ1ei(

−→
kh−
−→
h )·−→r ei

−→
h ·−→ǫ
]

=

[
E0(r)χ0 + Eh(r)χ1ei

−→
h ·−→ǫ
]

ei
−→
k0·−→r +

[
Eh(r)χ0 + E0(r)χ1e−i

−→
h ·−→ǫ
]

ei
−→
kh·−→r
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On utilise pour le Laplacien la formule :

∇2(E P) = E∇2P + 2
−→∇E · −→∇P + P∇2E

Les termes∇2E0,h sont négligés car les enveloppes sont lentement variables
en comparaison avec les exponentielles ei

−−→
k0,h·−→r ce qui permet d’obtenir :

∇2ψ ≃
(
2i
−→
k0 ·
−→∇E0 − k2

0E0

)
ei
−→
k0·−→r +

(
2i
−→
kh ·
−→∇Eh − k2

hEh

)
ei
−→
kh·−→r

Une somme de type f0 ei
−→
k0·−→r + fh ei

−→
kh·−→r ne s’annule partout que si f0 = fh = 0.

D’où la décomposition en deux équations différentielles couplées.


2
−→
k0 ·
−→∇E0 = i

[
k2(1 + χ0) − k2

0

]
E0 + ik2χ1Eh ei

−→
h ·−→ǫ

2
−→
kh ·
−→∇Eh = i

[
k2(1 + χ0) − k2

h

]
Eh + ik2χ1E0 e−i

−→
h ·−→ǫ

(4.3)

Supposons que les vecteurs d’onde
−→
k0 et

−→
kh soient tels que

−→
k0 soit fixé

et que
−→
k0

2 = |
−→
k |2 mais que,

−→
kh varie avec le vecteur de diffraction

−→
h tel que

−→
kh =

−→
k0+
−→
h et que

−→
kh

2+ξ = |
−→
k |2. Alors le système d’équations différentielles

devient :



(
α0∂x + β0∂z

)
E0 = i

(
u0 E0 + u1Eh ei

−→
h ·−→ǫ
)

(
αh∂x − βh∂z

)
Eh = i

((
u0 +

ξ
2k

)
Eh + u1 E0 e−i

−→
h ·−→ǫ
) (4.4)

Avec ui = kχi/2, ainsi que α0,h =
−→
k0,h · −→ex et β0,h =

−→
k0,h · −→ez .

Ainsi, les ondes incidente ψ0 et diffractée ψh qui se propagent dans la
structure multicouche sont dépendantes des termes de couplage u0,u1,u1.
Le terme u0, lié à la susceptibilité moyenne de la structure multicouche χ0

décrit le comportement des deux ondes, dans un milieu homogène, et par
conséquent, produit des effets de phase et d’absorption. Les termes u1 et
u1, sont les termes de couplage, qui échangent l’énergie entre ψ0 et ψh.
Les termes de couplage dépendent des coefficients de Fourier de la fonc-
tion de susceptibilité électromagnétique χ(z) = n2(z) − 1. Les valeurs nu-
mériques des termes χ0, χ1, χ1, pour une structure multicouche périodique
parfaite de W/B4C sont calculés à partir des valeurs des indices optiques
complexes qui changent avec l’énergie du faisceau. A 15 keV les susceptibi-
lités électromagnétiques des matériaux sont : χW = −3.9 · 10−5 + i 6.62 · 10−6

,χB4C = −6.46 · 10−6 + i 2.38 · 10−9.
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χ0 = 〈n2(z) − 1〉 = −2.27 · 10−5 + i 1.66 · 10−6

χ1 =
1
T

∫ T/2

−T/2
(n2(z) − 1) e−i 2π

T zdz = −4.21 · 10−6 − i 2.07 · 10−5

χ1 =
1
T

∫ T/2

−T/2
(n2(z) − 1) ei 2π

T zdz = 4.21 · 10−6 + i 2.07 · 10−5

(4.5)

4.3 Réfraction dans l’équation de Bragg

4.3.1 Effet de réfraction

Jusqu’à présent, le vecteur d’onde incidente
−→
k0 est défini selon la posi-

tion de la source. Cependant, la réfraction modifie la direction du vecteur
−→
k0 dans la structure multicouche, comme le montre la figure 4.3. La diffé-
rence de longueur du chemin optique induite par la réfraction modifie les
conditions d’interférences constructives (loi de Bragg). Pour rendre compte
de cette réfraction, un terme correctif (dépendant de l’angle d’incidence et
de l’énergie) doit donc être considéré. La relation de Bragg permet de don-
ner une équivalence entre l’effet d’une rotation angulaire produit par la
réfraction et un changement d’épaisseur de bicouche Λ. Dans le modèle,
le paramètre Λ de la structure multicouche est nativement optimisé pour
satisfaire les conditions de Bragg.
Ce modèle (que nous avons utilisé pour ce projet de thèse) avait pour
objectif de déterminer les épaisseurs des couches (optimisation locale des
épaisseurs) pour un miroir multicouche de forme elliptique. Cela justifie
le choix d’ajuster l’épaisseur de bicouche (avec un terme correctif) plutôt
que de modifier les directions de propagation (effet de réfraction) dans la
multicouche.
Bien que l’objectif de ce travail de thèse soit différent, ce choix reste cohé-
rent et ne change pas la méthode d’implémentation des défauts de hauteur.
Le terme correctif à appliquer consiste à modifier l’épaisseur réelle de la
multicouche, pour obtenir une longueur de chemin optique sans réfrac-
tion, équivalente au cas réel.

4.3.2 Modification des conditions de Bragg

L’équation de Bragg géométrique donne la correspondance entre une
épaisseur de bicouche ΛB, la longueur d’onde λ et l’angle d’incidence
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Figure 4.3 – Illustration de la rotation équivalente, induite par la réfraction (a).
En rouge, la direction du faisceau incident et en orange, la direction du faisceau
réfracté. (b) Le faisceau incident bleu n’est pas réfracté et l’épaisseur ΛBm de la
bicouche est modifiée pour obtenir la même longueur de chemin optique que dans
le cas réel (faisceau réfracté orange dans la bicouche). Cela permet de tenir compte
des effets de réfraction, sans modifier le vecteur d’onde incident (dont l’angle
d’incidence).

rasante θ, sans tenir compte de l’indice optique moyen.

ΛB =
λ

2 sinθ
(4.6)

Ainsi, en mesurant l’angle de Bragg θ d’une multicouche pour une
longueur d’onde donnée λ, l’épaisseur d’une bicouche ΛB peut être déter-
minée. Pour rendre compte de l’indice optique moyen, il suffit de calculer
l’angle de réfraction par la loi de Snell-Descartes, ce qui permet d’écrire
l’équation (4.8).

1 = sin2θ′ + cos2θ′ = sin2θ′ + cos2θ/n2

n2sin2θ′ = n2 − cos2θ
(4.7)

En utilisant l’équation (4.8), il est donc possible d’obtenir l’épaisseur de
la bicouche plus précisément, en considérant l’indice optique moyen n =
Γn1 + (1 − Γ)n2, où Γ est le rapport de l’épaisseur la couche de haut indice
sur la somme des épaisseurs de la bicouche. La condition de Bragg est
modifiée par la réfraction dans la structure multicouche, comme illustré
sur la figure (4.3).

ΛmB =
λ

2
√

n2 − cos2θ
(4.8)

A titre d’exemple, pour une multicouche composée de couches de
tungstène (W) et de carbure de bore (B4C), de même épaisseur, l’indice
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optique moyen pour une longueur d’onde de 0.1 nm est :

〈n〉 = (nW + nB4C)/2
= (1 − 1.95 · 10−5 + i 3.31 · 10−6 + 1 − 3.23 · 10−6 + i 1.19 · 10−9)/2
= 1 − 1.14 · 10−5 + i 1.65 · 10−6

〈δ〉 ≈ 1.14 · 10−5

Pour un faisceau incident se propageant dans le vide avec un angle rasant
de valeur θ = 10mrad, l’épaisseur des bicouches selon la loi de Bragg dans
le vide et dans la multicouche sont :

ΛB =
λ

2sinθ
≈ 5nm, ΛmB =

λ

2
√

n2 − cos2θ
≈ 5.688nm

Dans l’exemple ci-dessus la correction de réfraction conduit à une valeur
de période environ 14 % plus importante que celle obtenue par la loi de
Bragg.

4.4 Résolution numérique des équations de Takagi-
Taupin

Dans la partie précédente, le système d’équations différentielles (4.4)
a été établi selon la théorie de Takagi-Taupin pour une multicouche, en
prenant en considération la réfraction (figure 4.3). Il existe des solutions
analytiques aux équations de Takagi-Taupin mais seulement pour des cas
géométriques simples (voir annexe A, §A.2). Dans le cas de géométrie
complexe, seule une solution numérique peut être envisagée. Ainsi, il est
nécessaire d’établir une méthode numérique de résolution des équations
(4.4) pour espérer produire des simulations.
Les paragraphes suivants ont pour objet de présenter la méthode de réso-
lution numérique des équations de Takagi-Taupin pour une multicouche
plate et parfaite.
En premier lieu, les conditions aux limites (initiales) seront établies par la
situation physique du problème. Ensuite, la méthode numérique d’inté-
gration des équations différentielles sera présentée. Enfin, les limites et les
approximations de la méthode numérique seront commentées.

4.4.1 Conditions aux limites

La solution des équations de Takagi-Taupin exige d’établir les condi-
tions aux limites. Celles-ci sont définies par les conditions d’illumination
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Figure 4.4 – Conditions aux limites pour les ondes incidente et diffractée. Les
lignes colorées correspondent aux conditions connues, les lignes en pointillés sont
à déterminer par la simulation.

pour chaque onde (incidente et diffractée) sur les quatre limites de la mul-
ticouche, à deux dimensions. Seulement la moitié des huit conditions li-
mites étant connues, les autres doivent être calculées par la simulation. Les
conditions aux limites illustrées, figure (4.4) sont :

Conditions connues
• ψ0, ψh(gauche) = 0
• ψh(bas) = 0
• ψ0(haut) = l’onde incidente

Conditions calculées
• ψh(haut) = l’onde réfléchie
• ψ0(bas) = l’onde transmise
• ψ0, ψh(droit) = pas d’intérêt

4.4.2 Méthode de résolution numérique

Pour résoudre le système d’équations différentielles, il existe principa-
lement deux méthodes distinctes.

La Méthode des Différences Finies consiste en une approximation par
différence finie de la dérivée. La convergence de cette méthode est obte-
nue en faisant converger la dérivée discrète vers la dérivée réelle, c’est-
à-dire en augmentant le nombre de points de discrétisation et donc en
rapprochant ces points. Ainsi, l’espacement entre les points (dans les deux
directions −→ux,

−→uz) doit être suffisamment petit pour obtenir un résultat pré-
cis, mais pas trop petit, car les erreurs numériques seraient dominantes.
Cette méthode a été utilisée pour résoudre les équations de Takagi-Taupin
[113, 125, 114, 119, 120, 126]. Pour une multicouche avec un faible gradient
dans la direction −→uz, un espacement de l’ordre deΛB/2 est suffisant, mais il
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sera établi plus tard qu’un échantillonnage plus important sera nécessaire,
pour l’introduction de défaut dans le modèle.

Application de la Méthode des Différences Finies

Le système d’équations différentielles aux dérivées partielles (4.4) pour
une multicouche s’écrit au point de coordonnées (xn, zn) :


(
α∂x + β∂z

)
ψ0(xn, zn) = i

(
u0 ψ0(xn, zn) + u1 ψh(xn, zn)K(xn)

)
(
α∂x − β∂z

)
ψh(xn, zn) = i

(
u1 ψ0(xn, zn)K(xn) +

(
u0 +

ξ
2k

)
ψh(xn, zn)

)

(4.9)
avec e−i

−→
h ·−→ǫ (xn),✚zn) = K(xn).

Le champ de déplacement−→ǫ est nul pour une structure parfaite, mais nous
avons à étudier une structure déformée.
Pour la méthode des différences finies, l’équivalence linéaire aux dérivées
partielles suivantes est utilisée.

∂Xψ(Xn) =
ψ(Xn+1) − ψ(Xn)

∆X
≃
ψ(Xn) − ψ(Xn−1)

∆X

Où X est une variable discrète, n la n-ième valeur de X et ∆X = Xn+1 −Xn =

Xn − Xn−1

Rigoureusement, la dérivée discrète s’écrit comme la moyenne des déri-
vées à gauche et à droite qui, dans le cas d’une fonction ψ(x) continue, sont
égales.
Les dérivées discrètes à gauche et à droite sont considérées égales car les
variations des enveloppes sont faibles (voir §4.2.2 Équations fondamen-
tales).
Seul un choix spécifique des dérivées discrètes permet de résoudre ces
équations (4.9) pour l’ensemble des points qui composent la multicouche
pour ψ0 et ψh au point de coordonnées M(xn−1, zn).

(
α
ψ0(xn,zn)−ψ0(xn−1,zn)

∆x
+ β

ψ0(xn−1,zn)−ψ0(xn−1,zn−1)
∆z

)
= i
(
u0 ψ0(xn−1, zn) + u1 ψh(xn−1, zn)K(xn)

)
(
α
ψh(xn,zn)−ψh(xn−1,zn)

∆x
− βψh(xn−1,zn+1)−ψh(xn−1,zn)

∆z

)
= i
(
u1 ψ0(xn−1, zn)K(xn) +

(
u0 +

ξ
2k

)
ψh(xn−1, zn)

)

ψ0(xn,zn)
∆x

= ψ0(xn−1, zn)
(
α
∆x
− β

∆z
+ iu0

)
+ β

ψ0(xn−1,zn−1)
∆z

+ iu1 ψh(xn−1, zn)K(xn)
ψh(xn,zn)
∆x

= ψh(xn−1, zn)
(
α
∆x
− β

∆z
+ i
(
u0 +

ξ
2k

) )
− βψh(xn−1,zn+1)

∆z
+ iu1 ψ0(xn−1, zn)K(xn)
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Le choix des écritures des dérivées partielles permet, comme illustré sur
la figure (4.5), d’obtenir ψ0(xn, zn) et ψh(xn, zn), si les valeurs de ψ0 et ψh

sont connues en trois points. Selon les conditions aux limites connues de la
grille de calcul, figure (4.5.a), les pochoirs de la figure (4.5.b) sont les seuls
permettant de calculer les ondes incidente et diffractée à partir des valeurs
connues, données par les conditions aux limites.

• ψ0(x = 0, z) = 0
• ψ0(x, z = 0) = onde incidente

• ψh(x = 0, z) = 0
• ψh(x, z = ∞) = 0

remarque : la notation z = ∞ signifie pour z à l’infini, lorsque la multicouche
est d’épaisseur infinie, ou bien z est égal a l’épaisseur de la multicouche, si elle a
une épaisseur finie.

remarque : Dans le cas d’une géométrie de type Laue, les conditions aux limites

sont différentes et le choix d’écriture des dérivées discrètes selon la direction −→uz est
différente.

Figure 4.5 – Illustration du principe de résolution des équations de Takagi-Taupin
(4.4) selon la grille de calcul (a). Le calcul deψ0 etψh est approximé par les dérivées
discrètes, qui peuvent être résolues avec les trois valeurs des pochoirs (b). Ainsi, il
est possible de calculer ψ0, ψh dans toute la grille de calcul, colonne par colonne,
en commençant par ψ0 puis ψh.

Choix d’échantillonnage

Le choix naturel d’un échantillonnage infini est justifié pour obtenir un
résultat convergeant à la solution réelle, mais ceci exige un temps de calcul
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infini. Une variable de type ’double float’, avec une précision de 53 bits 1,
permet une précision sur une valeur numérique d’environ 10−16.
Dans la réalité, les différentes approximations effectuées dans les équations
(4.4) ne permettent pas une précision meilleure que 10−8.
La limite basse de l’échantillonnage est définie empiriquement. Lorsque le
résultat de calcul donne des valeurs infinies, alors l’échantillonnage n’est
pas satisfaisant et doit être augmenté.
Il a été établi que l’échantillonnage Nz dans la direction −→uz, peut être égal à
deux fois le nombre de bicouches qui compose la multicouche [105]. Quant
à l’échantillonnage dans la direction −→ux, il peut s’établir selon l’angle d’in-
cidence tel que Nx = Nz/sinθ, sachant que l’angle rasant des multicouches
conduit typiquement à sinθ ≃ 10−2.

4.4.3 Limites et approximations du modèle

Dans cette partie, les limites et les approximations du modèle numé-
rique sont commentées et résumées.

• Différence finie et précision numérique : Les relations analytiques
ne sont pas dépendantes d’un degré de précision. Cependant, leurs
solutions numériques souffrent d’un degré de précision numérique
lié aux erreurs d’arrondi et de troncature. Ainsi, la résolution nu-
mérique d’une simulation dépend du choix adapté de l’échantillon-
nage.
Un échantillonnage élevé exigera plus de ressource et de temps. Des
critères sur l’échantillonnage ont été énoncés précédemment, bien
qu’ils n’aient pas été complètement testés, mais une estimation des
erreurs par comparaison a été effectuée [105].

• Théorie scalaire :Le formalisme développé et utilisé pour ce travail
ne considère pas l’aspect vectoriel des équations de Maxwell. Les
équations de Takagi-Taupin sont dérivées de l’équation de Helm-
holtz (4.1).

• Approximation à deux ondes : La considération de seulement deux
ondes, les ondes incidente et diffractée, est justifiée pour les multi-
couches du fait de la loi de Bragg. Cette approximation est largement

1. norme arithmétique nombre à virgule flottante IEEE 754 : double précision (64 bits :
1 bit de signe, 11 bits d’exposant (-1022 à 1023), 53 bits de mantisse, dont un bit 1 implicite).
https ://fr.wikipedia.org/wiki/IEEE_754

101



utilisée pour les cristaux. Or les multicouches sont équivalentes à
des monocristaux avec de grands paramètres de maille.

• Interface air/multicouche : Les conditions d’illumination de la mul-
ticouche sont artificiellement considérées, car celles-ci sont direc-
tement illuminées, sans interface avec l’air. La réfraction existante
est considérée pour la détermination des épaisseurs de bicouche
de manière à ce que les distances optiques parcourues dans les
couches soient équivalentes. De plus, l’indice de réfraction appli-
qué est l’indice de réfraction moyen de la multicouche, en vertu de
l’approximation à deux ondes.

• Structure Idéale :
La structure théorique parfaite d’une multicouche est telle que la
fonction de susceptibilité électromagnétique décrivant cette struc-
ture est une fonction rectangle strictement périodique. Or, seuls les
coefficients d’ordre 0 et 1 sont considérés dans les équations de
Takagi-Taupin, soit une fonction sinusoïdale. Dans la réalité, pour
des multicouches de période de l’ordre du nanomètre, la rugosité
aux interfaces et la diffusion chimique des matériaux tendent à ap-
procher la fonction d’une forme sinusoïdale.
De plus, le processus de dépôt est susceptible d’introduire d’autres
biais, dans la structure théorique parfaite, comme une distribution
aléatoire des épaisseurs de bicouche.
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Chapitre 5

Extension du modèle numérique
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Couches formant les rayons ligneux d’un arbre

5.1 Introduction

Dans le chapitre précédent, il a été montré que la théorie de Takagi-
Taupin peut s’appliquer aux multicouches. La méthode de résolution nu-
mérique a été appliquée pour simuler des multicouches plates et parfaites.
Logiquement, un miroir multicouche sans défaut réfléchit l’onde incidente
de manière parfaitement homogène. Or, expérimentalement, l’onde ré-
fléchie par une multicouche est imparfaite. Après réflexion, l’énergie inci-
dente n’est pas entièrement réfléchie, la cohérence spatiale et l’homogénéité
spatiale de l’onde incidente ne sont pas conservées. L’intensité diffractée
n’est pas conservée car les éléments de la multicouche sont partiellement
absorbants, alors que la cohérence spatiale et l’homogénéité du faisceau
sont dégradées par la présence de défauts. L’effet principal des défauts
d’un miroir multicouche, visible expérimentalement, est la présence de
lignes d’intensité dans le faisceau diffracté. Ces lignes d’intensité sont la
conséquence des défauts. Ainsi, l’étude des lignes d’intensité est utilisée
pour tenter de déterminer les défauts présents dans un miroir multicouche.
Parce que les motifs d’intensité changent selon la distance entre le miroir
multicouche et le détecteur, les défauts sont apparentés à des perturbations
de phase. Or, des erreurs de hauteur sont susceptibles de provoquer des
changements de phase (figure (5.1.a)), comme cela a été décrit pour les
cristaux ou lors de réflexions totales [73, 74]. Ainsi, des défauts correspon-
dants à des erreurs de hauteur peuvent produire des lignes d’intensité dans
le faisceau réfléchi. Cependant, des écarts de hauteur à la surface d’une
multicouche sont supposés produits par une reproduction des défauts du
substrat [71, 63]. De cette manière, les couches sont localement parallèles et
de période constante (figure (5.1.b) et (5.1.c)). Alors, les écarts de hauteur
se traduisent par un champ de déplacement de la fonction de susceptibilité
électromagnétique de la multicouche.
Dans le cadre de la théorie de Takagi-Taupin, la description physique des
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erreurs de hauteur doit prendre en compte ces deux considérations.
De plus, pour parvenir à une modélisation complète du problème des
lignes d’intensité, deux modules auxiliaires ont été ajoutés, en vue de la
simulation des multicouches.
Le premier est un code de propagation de champ d’ondes simulées avec
les équations de Takagi-Taupin. Le but est de reproduire la propagation de
l’onde réfléchie jusqu’au détecteur. Le second code permet de reproduire
les effets de largeur de cohérence spatiale de la source, qui est en réalité
partiellement cohérente.
Ainsi, dans ce chapitre, seront présentés la méthode d’implémentation des
défauts de hauteur et les choix dans les principales extensions du modèle,
basés sur les équations de Takagi-Taupin. Le modèle de propagation, tout
comme la considération des largeurs de cohérence spatiale de la source,
seront analysés dans la section 5.3.

5.2 Implémentation des défauts

5.2.1 Champ de déplacement de la structure, introduit par
les écarts de hauteur

Comme cela est illustré sur la figure (5.1.b), une conséquence du dépôt
de couches fines est la transmission des défauts du substrat dans toute
la structure périodique de la multicouche. Cela introduit alors un champ
de déplacement. Le déplacement est exactement l’écart de hauteur local
du substrat, avec l’hypothèse que la période est inchangée dans toute la
multicouche.
Pour simplifier l’écriture, χ′(xn, z) est notée χ′n(z) et le déplacement vertical
ǫ dépendant de xn sera noté ǫn.

χ′n(z) = χ(z − ǫ(xn))
= χ0 +

∑
h̃,0

χheĩh.(z−ǫn)

≈ χ′0n + χ
′
1n

e−ĩh.z + χ′1neĩh.z

(5.1)

Où h̃ = 2π/ΛB ; ΛB l’épaisseur d’une bicouche. Les coefficients de Fourier
de la susceptibilité électromagnétique deviennent :
χ′0n = χ0

χ′
1n
= χ1neĩhǫn

χ′1n = χ1ne−ĩhǫn
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Figure 5.1 – Illustration des effets d’erreur de hauteur sur la structure multi-
couche. (a) Les effets à la surface modifient les conditions aux limites, bien que
la structure multicouche reste parfaite. (b) Les effets dans le volume modifient la
structure multicouche et créent un champ de déplacement produit par le substrat
sur toutes les couches. (c) Une modélisation complète des effets induits par les
défauts de hauteur du substrat sur toute la structure de la multicouche et sur la
propagation d’ondes électromagnétiques exige de superposer ces deux contribu-
tions ; cependant il a été montré dans le paragraphe 4.2 que le cas (a) est négligeable
et de ce fait les cas (b) et (c) sont équivalents.

remarque : Désormais sont appelés offset, les effets de champ de déplace-
ment.

5.2.2 Simulation de multicouche dans le volume et carto-
graphie des hauteurs

L’objectif de produire un modèle permettant de simuler les lignes d’in-
tensité obtenues expérimentalement dans un détecteur à deux dimensions
nécessite de simuler la multicouche dans son volume. Le modèle initial a
été étendu, pour simuler le volume, en effectuant les calculs de propaga-
tion en deux dimensions, pour plusieurs profils indépendants. C’est-à-dire
qu’il n’y a pas de propagation de champ d’ondes entre chaque profil.
Cette simplification numérique est possible car les effets transverses sont
négligeables.
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5.2.3 Test d’implémentation et commentaire sur le modèle

Changement des conditions limites.

Comme il a été montré dans la partie 4.2, les conditions aux limites va-
rient de manière négligeable. Ainsi, les conditions aux limites sont consi-
dérées constantes et définies comme dans le paragraphe §4.4.1 (chapitre
4).

’Champs de déplacement’ de la structure multicouche.

L’implémentation du champ de déplacement a été testée indépen-
damment, avec des profils de hauteur constante, de valeur C1,C2... ( soit
∀n , ǫn = C1,C2... c’est-à-dire un champ de déplacement correspondant à
une hauteur non nulle et identique sur l’ensemble du profil). Les résultats
des tests montrent une intensité et une phase constantes sur toute la lon-
gueur du miroir, pour ces profils de hauteur constante.
On observe aussi que la valeur de la phase de l’onde réfléchie change selon
la hauteur des profils.
Un champ de déplacement non-homogène de la structure périodique (où
la hauteur de déplacement change, soit : ǫn = ǫ(x)) produit donc des varia-
tions de phase dans l’onde réfléchie.

Limite de l’implémentation des défauts de hauteur.

L’idée initiale consistant à perturber la phase du front d’ondes réflé-
chies avec des défauts de hauteur, a conduit à introduire les considérations
précédentes. Cependant, les erreurs de hauteur introduisent aussi des er-
reurs de pente. Or, le modèle actuel ne peut pas considérer ces erreurs de
pente. En effet, la pente de la structure périodique est considérée constante
et nulle en respectant les conditions de Bragg dans l’équation (4.8).
Cependant, un test d’une multicouche dont le profil de hauteur varie de
manière constante a été comparé avec la même multicouche, pour un profil
de hauteur constamment nul, figure (5.2.a). Alors, les variations de hauteur
modifient la phase de l’onde diffractée et modulent l’intensité moyenne dif-
fractée par la multicouche et produisent les oscillations de la figure (5.2.b).
Néanmoins, cela ne déplace aucunement la position du pic de la courbe
de Bragg. Ceci démontre que ce modèle ne tient pas compte des erreurs de
pente.
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Figure 5.2 – (a) Représentation des hauteurs de la surface d’une multicouche,
simulée dans le cas où la fonction ǫn(x) est constante (en bleu) et (en rouge) le
cas où la fonction ǫn(x) a un gradient de hauteur, correspondant à une erreur de
pente d’un angle de 10 degrés. (b) Les courbes de réflectivité, obtenues avec les
simulations, à la surface de la multicouche selon le profil de hauteur (profil de la
fonction ǫn(x) .

Implémentation complémentaire possible.

Les erreurs de pente sont des défauts qui peuvent être considérés par
réajustement local de l’angle d’incidence. Cependant, l’implémentation est
complexe et exige de lourdes modifications du code, sans garantie d’une
reproduction fidèle de la réalité des erreurs de pente. La complexité de
l’implémentation de ce type de défaut est liée à la construction initiale du
code qui n’était pas prévu pour cela.
Le choix a donc été de limiter les considérations aux défauts de hauteur
seulement, car ils étaient supposés prépondérants (dans un premier temps
durant le projet de thèse).
De la même façon, des variations de période de la structure multicouche
peuvent être envisagées. Mais, comme pour les erreurs de pente, cela est
complexe à mettre en œuvre.
D’autres défauts, comme l’inter-diffusion des couches, la rugosité aux in-
terfaces ou des variations d’épaisseur des couches, sont encore plus diffi-
ciles à introduire dans le modèle. Leurs contributions dans la création de
contraste d’intensité sont théoriquement limitées.
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Simulation du volume de la structure multicouche

Le besoin de simuler le volume d’un miroir multicouche est justifié par
la volonté de reproduire les lignes d’intensité dans un détecteur à deux
dimensions. Le choix a été, pour cela, de faire des simulations à deux di-
mensions (longueur et profondeur de la multicouche), indépendamment,
pour plusieurs profils distribués sur la largeur de la multicouche. Cela
reste cohérent avec des effets transverses négligeables dans la multicouche,
même si d’autres effets transverses, comme les largeurs de cohérence, sont
importants à prendre en compte.
L’obligation de simuler un volume conduit à multiplier le temps de calcul
par le nombre de profils, mais n’affecte pas la mémoire nécessaire à l’exé-
cution des calculs.
Pour l’ensemble des simulations, il est désormais nécessaire de définir une
matrice 2D contenant la cartographie des hauteurs de la multicouche à si-
muler. Alors, les hauteurs sont exploitées indépendamment, pour chaque
profil, et permettent d’obtenir une cartographie des ondes diffractées dans
une matrice 2D.

Modélisation du substrat.

Le modèle ne reproduit pas le substrat sur lequel la structure périodique
repose. En effet, en condition de Bragg, le substrat n’a pas d’influence sur
la propagation des ondes dans la multicouche, car il s’agit le plus sou-
vent d’un cristal, avec des conditions de Bragg différentes de celles de
la multicouche. De plus, le nombre de couches est calibré pour diffracter
l’ensemble de l’énergie incidente, sans que celle-ci ne parvienne jusqu’au
substrat. Le substrat ne peut pas avoir d’influence directe sur les photons
X du faisceau puisqu’il ne l’atteignent pas.
Néanmoins, le substrat a une influence, à priori importante, sur la géomé-
trie de la structure périodique considérée.

5.3 Propagation et détecteur

Les résultats de simulation obtenus avec le modèle Takagi-Taupin pour-
ront, après propagation, être comparés avec des mesures expérimentales,
effectuées sur une ligne de lumière. En effet, les lignes d’intensité appa-
raissent avec la propagation entre le miroir multicouche et le détecteur.
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Les caractéristiques du détecteur sont à prendre en considération pour ten-
ter de définir les propriétés géométriques des défauts à l’origine des lignes
d’intensité.
La maîtrise de l’algorithme de propagation permettra d’adapter les don-
nées de simulation et d’ajouter des effets, comme la fonction d’étalement
de point du détecteur ou une fonction de dispersion de la multicouche.
C’est pourquoi, le module de propagation a dû être entièrement créé pour
les simulations de multicouche.

5.3.1 Méthode d’implémentation

Équations fondamentales

Le calcul du champ électromagnétique diffracté par la multicouche,
dans le plan de détection, utilise la formule de diffraction de Fresnel-
Kirchhoff.

E(x, y, z) = − iE0

λ

	
S

N(θ)
eik(r+s)

rs
dS

Où N(θ) est le facteur d’oblicité (ou facteur d’inclinaison) et r, s sont les
distances représentées sur la figure (5.3.a).
Appliqué à la configuration de simulation illustrée figure (5.3.b), le champ
électromagnétique au point M(x, y, z) est :

E(M) = − i
λx

!
S′

E(x′, y′, z′) eik
√

(x−x′)2
+(y−y′)2

+(z−z′)2
dS′

= − i
λxE(x, y, z) ⊗ eik

√
x2+y2+z2

(5.2)

Où ⊗ est le produit de convolution. Le champ électromagnétique, dans le
plan de détection, est obtenu avec le produit de convolution et le propaga-
teur d’onde.

Avec x >> y, z, le développement limité, appliqué dans l’équation 5.2,
permet de retrouver la diffraction de Fresnel :

E(M) = − i
λ

eikx

x

"
S′

E(x′, y′, z′) e
ik
2x

[
(y−y′)2

+(z−z′)2
]

dS′

La longueur d’onde de l’ordre de 0.1Å et les ouvertures de faisceau (dans
le plan orthogonal à la direction de propagation) ′a′ sont de l’ordre du mil-
limètre. Les distances d’observation (de propagation D) des lignes d’inten-
sité, sont largement inférieures à 2a2

λ = 2.105m. Les lignes d’intensité sont
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donc produites dans le cadre de la diffraction de champ proche radiatif
(zone de Fresnel).

(a) (b)

Figure 5.3 – (a) Système de coordonnées utilisé pour l’intégrale de Fresnel-
Kirchhoff, où un point source S émet une onde sphérique et où le champ électro-
magnétique total est calculé au point M. (b) Illustration du schéma de diffraction,
où un point source S de la multicouche émet une onde vers le point M du plan de
détection.

Implémentation numérique

Pour implémenter la diffraction de Fresnel il suffit de faire le produit
de convolution entre la matrice de l’onde diffractée et la matrice du propa-
gateur.

Matrice d’onde diffractée

Les résultats de simulation de l’onde diffractée sont projetés dans le
plan orthogonal à la direction de propagation définie, selon l’angle de ré-
flexion et au centre de la multicouche. L’onde diffractée a été préalablement
projetée sur le plan orthogonal au vecteur d’onde diffractée.

Matrice du propagateur

La matrice du propagateur est construite sur les propriétés du détec-
teur. Le détecteur simulé doit avoir les mêmes propriétés que le détecteur
expérimental. Les détecteurs d’imagerie sont généralement des détecteurs
pixelisés donnant une image sous la forme d’une matrice. Ainsi, une ma-
trice à deux dimensions, équivalente au détecteur, est générée avec un
nombre de lignes et de colonnes et une taille de pixel.
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La matrice du détecteur est remplie avec les coordonnées géométriques de
chacun des pixels du détecteur, qui sera toujours considéré centré sur le
faisceau diffracté et à une distance r du centre de la multicouche (figure
(5.4)).
Le propagateur Puv s’obtient par l’opération matricielle :

Puv = eik(r2+D2
uX+D2

vY)1/2

(5.3)

où DXu et DYv sont les matrices de coordonnées à une dimension, dans les
directions x et y, et r la distance, entre le centre de la multicouche et le
détecteur, comme illustré sur la figure (5.4).

Figure 5.4 – La matrice de l’onde diffractée est obtenue par la projection des
résultats de simulation dans le plan (x,y) orthogonal à la direction de propagation.
La matrice du propagateur est obtenue à partir des coordonnées de chaque pixel
du détecteur, contenues dans les vecteurs Dx et Dy.

Produit de convolution entre deux matrices

Un produit de convolution entre deux matrices, respectivement de u1,u2

lignes et v1, v2 colonnes, consiste en une série de multiplications et de
sommes. Cependant, le nombre d’opérations à effectuer par le processeur
est de u1 × v1 × u2 × v2 multiplications et autant de sommes, soit pour deux
matrices de 2048 × 2048 éléments, plus de 35.1012 opérations.
Pour effectuer un produit de convolution rapidement, il est commun de
passer dans l’espace réciproque. En effet, la transformée de Fourier trans-
forme le produit de convolution matriciel en un produit de matrices.
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Ainsi, le calcul du champ électromagnétique dans le détecteur est effec-
tué dans l’espace réciproque pour gagner en efficacité. Cela permet aussi
d’introduire rapidement des effets complémentaires comme la fonction
d’étalement du point du détecteur ou une fonction de dispersion de la
multicouche, sans augmenter le nombre d’opérations mathématiques né-
cessaire.

Transformée de Fourier numérique (Fast Fourier Transform)

Données Brutes

Données Brutes

Apodisation

Résultat conservé

Données Brutes

TF  .TF
-1

TF  .TF
-1

TF  .TF
-1

(a)

(b)

(c)

Figure 5.5 – Illustration des principes de réduction du Phénomène de Gibbs. (a) La
transformée de Fourier inverse, de la transformée de Fourrier directe est appliquée
sur les données brutes, alors la forte discontinuité aux bords de la matrice produit
le phénomène de Gibbs, illustré en orange. (b) Le même calcul est appliqué sur les
données multipliées par une fonction de fenêtrage, alors le phénomène de Gibbs
est annulé mais une perte de données se produit sur les bords. (c) Une complétion
par symétrie des données élargit le signal sans modifier la transformée de Fourier,
ainsi le phénomène de Gibbs se produit sur les bords de la matrice élargie et il est
donc possible de conserver la partie initiale des données après les transformées de
Fourier directe et inverse. De plus, la complétion permet d’améliorer l’efficacité de
la transformée de Fourier rapide si le nombre de points est une puissance de 2.

Numériquement, les transformées de Fourier sont effectuées avec la
Transformée de Fourier Rapide (Fast Fourier Transform). Les calculs sont
plus rapides mais certaines précautions doivent être prises pour éviter des
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artefacts numériques.
Leur principale cause est la discontinuité aux bords de la matrice à trans-
former, liée au nombre fini d’éléments qui composent la matrice. Or la
transformée de Fourier est le calcul d’une intégrale sur le domaine de dé-
finition R. La transformée de Fourier de cette forte discontinuité introduit
des variations de haute fréquence (figure (5.5.a)). Ce problème est connu
sous le nom de phénomène de Gibbs.
Une solution est d’atténuer les bords de la matrice et donc d’affaiblir la dis-
continuité ; c’est le principe de l’apodisation ou du fenêtrage. Les fenêtres
les plus connues sont les fonctions de Hanning, Hamming, Blackman et
autres. Le phénomène de Gibbs est supprimé mais l’apodisation induit
malgré tout une perte d’information sur les bords car elle est progressive-
ment modulée à zéro (figure (5.5.b)).
Une autre méthode a été tentée pour résoudre ce problème, tout en limitant
la perte de donnée sur les bords. L’utilisation optimale de la transformée
de Fourier rapide nécessite que le nombre total de points de la matrice
soit une puissance de 2. Si le signal est composé de N points et que P est
un nombre de points de valeur égale à zéro qui complète le signal par
la technique de complétion de zéro (Zero Padding) tel que N + P = n2, n
aléatoire, alors la fréquence d’échantillonnage est augmentée, ainsi que la
précision de la Transformée de Fourier.
Dans le module de propagation, une complétion symétrique du signal a été
aussi testée pour limiter le phénomène de Gibbs et conserver la précision
de la Transformée de Fourier. Cela consiste à répliquer le signal sur les
deux extrémités (figure (5.5.c)).
Des tests comparatifs de la réduction du phénomène de Gibbs ont été ef-
fectués. Le choix de la méthode reste qualitatif.

Effets complémentaires implémentés

Les paramètres complémentaires suivants ont été implémentés en vue
de reproduire fidèlement la réalité expérimentale à un système d’imagerie :
soit une fonction d’étalement du point du détecteur, pour traduire le fait
que la réponse à un point source n’est pas impulsionnelle. Le détecteur
principalement utilisé durant ce projet de thèse est une caméra de type
FRELON dont le scintillateur produit une réponse percussionnelle d’envi-
ron 1.5µm de largeur à mi-hauteur. Ainsi, la fonction d’étalement du point
est modélisée sous la forme d’une fonction de Gauss à deux dimensions.
Une fonction de dispersion de la multicouche a aussi été considérée pour
traduire la déviation angulaire de l’image d’un point source réfléchi par
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la multicouche. Son implémentation a été motivée par la possibilité de
caractériser la multicouche avec la technique de ’Rocking Curve Imaging’.
La forme de la courbe obtenue est en réalité du type Log Normal, mais
sera considérée comme une fonction Gaussienne à deux dimensions en
première approche. A la différence de la fonction d’étalement du point du
détecteur, cette fonction dispersive module l’amplitude du propagateur et
cette modulation dépend de la distance de propagation.
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Figure 5.6 – (a) Motif de Talbot reproduit avec le module de propagation sur
deux fois la distance de Talbot (zt ≃ 11.5µm), pour un réseau de fonctions portes,
dont la période est de 2µm, et dont l’angle de propagation avec la surface est
θ = 10.9mrad. (b) Profils d’intensité obtenus pour des plans de détection placés
aux distances de 0µm, zt = 11.5µm et 2zt = 23µm. Ces profils permettent de
valider les propagations.

5.3.2 Test d’implémentation

Le module de propagation (en particulier la gestion des distances de
propagation et des différences d’échelle), a été validé par la recherche du
motif appelé "tapis de Talbot" (figure (5.6.a)) (Talbot Carpet).
Le tapis de Talbot est un effet de diffraction à distance finie (Fresnel). Si
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ψ(x, z = 0) est périodique, ψ(x + T, 0) = ψ(x), alors ψ(x, z) est aussi pé-
riodique en z avec une période zt =

2T2

λ . ψ(x, z) est donc périodique en x
(période T) et en z (période zt, appelée distance de Talbot ).

La figure (5.6.a) montre la diffraction, à différentes distances de pro-
pagation, d’un réseau unidirectionnel, constitué de 10 fonctions portes de
2µm de période, lorsque celui-ci est éclairé par une onde monochromatique
de longueur d’onde 0.8265 Å. Le détecteur est positionné dans la direction
de propagation 2θ où θ = 10.9 mrad est l’angle de réflexion de Bragg pour
une multicouche, de période 4 nm. La figure montre la diffraction obtenue
pour les distances comprises entre 0 et 2 zt, avec zt =

2(Tsinθ)2

λ = 11.5µm.
Comme illustré en (figure 5.6.c), les profils d’intensité pris aux première et
deuxième distances estimées de Talbot sont bien des reproductions du ré-
seau et valident la propagation, en particulier les distances de propagation.

5.3.3 Commentaire sur le module de propagation

Phénomène de Gibbs

Il n’existe pas de méthode universelle permettant de résoudre le phéno-
mène de Gibbs. Plusieurs techniques sont implémentées et peuvent limiter
ce problème. Néanmoins, la méthode qui consiste à effectuer une complé-
tion par symétrie de la matrice s’est montrée satisfaisante dans la majorité
des simulations.

Validation du module de propagation

Le module développé est validé dans la mesure où il est capable de
reproduire le motif caractéristique, que l’on appelle ’Tapis de Talbot’.

Effets complémentaires

Les fonctions d’étalement ont été considérées dans le module. Le prin-
cipal effet de la fonction d’étalement du point est de réduire le contraste
d’intensité dans le détecteur.
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5.4 Cohérence du faisceau

La cohérence caractérise la capacité d’une onde à produire des interfé-
rences. Jusqu’à présent, le problème des lignes d’intensité des multicouches
a été considéré avec une source ponctuelle et monochromatique.
La cohérence de la source se compose de la cohérence temporelle et de la
cohérence spatiale. La première traduit la largeur de bande spectrale ∆ν
de la source, la seconde rend compte de la taille de la source, vue par l’ob-
servateur. La longueur (temporelle) et les largeurs (spatiales) de cohérence
permettent de définir l’espace géométrique dans lequel les ondes peuvent
interférer.
Pour une source parfaitement monochromatique, la longueur de cohé-
rence temporelle Lc est infinie, Lc = λ2/∆λ. Dans la réalité, les sources de
rayons X dans les synchrotrons sont polychromatiques (large bande spec-
trale). Afin d’obtenir un faisceau monochromatique, un monochromateur
à double cristal peut être employé. La cohérence temporelle obtenue avec
les monochromateurs à double cristal est généralement de 1µm.
Or, la bande passante (dépendante de la largeur de la courbe de diffraction)
des cristaux est jusqu’à cent fois inférieure à celle des miroirs multicouche.
Cela nous permet de faire l’hypothèse d’une onde monochromatique, car
la réponse de la multicouche sera la même sur toute la bande passante du
monochromateur à double cristal.
En revanche, les sources synchrotrons ont des cohérences spatiales par-
tielles (taille de la source non négligeable), qui peuvent varier selon le type
d’instrumentation de source (Aimant de courbure, Onduleur, Wiggler). La
taille de la source peut se déduire à partir de la mesure des largeurs de
cohérence du faisceau, où R et Sl sont représentés sur la figure (5.7).

L =
λ

2
R
Sl

A partir des valeurs de cohérences spatiales détaillées dans le chapitre
2 (§2.5), les dimensions de la source 1 sont Slv = 53.32µm, Slh = 183.55µm.
Cela signifie aussi, qu’il existe une différence d’angle d’incidence, selon
la position où l’onde est émise. Ainsi, les écarts d’angle d’incidence (∗)

sur un échantillon positionné à 40 m de la source sont ∆θv = 1.32µrad et
∆θh = 4.59µrad.
Bien que ces écarts d’angle soient faibles, ils sont du même ordre de gran-

1. Les valeurs calculées sont données pour des largeurs de cohérence mesurées, cor-
respondantes à la largeur à mi-hauteur des objets mesurés. Par la suite les largeurs de
cohérence seront réduites à 5σ.
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deur que les écarts de pente de la structure des multicouches et ils ne
peuvent donc pas être négligés.

L’implémentation, dans le modèle de Takagi-Taupin et dans le module
de propagation, des largeurs de cohérence spatiale, exigerait de rempla-
cer les ondes cohérentes par les intensités mutuelles. Or, il est possible de
rendre compte des effets de cohérence partielle sans refaire les calculs avec
les intensités mutuelles. Pour cela, il suffit de considérer la source étendue
comme une distribution de sources cohérentes et d’additionner les résul-
tats d’intensité de chaque source.

L

Sl

R

Δθ

Figure 5.7 – Illustration de la largeur de cohérence spatiale L entre deux sources
ponctuelles et monochromatiques espacées d’une distance Sl .

5.4.1 Implémentation numérique

Pour la simulation de la multicouche, seuls les écarts d’angle d’inci-
dence dans la direction verticale de la figure (5.8) sont pris en compte, car
les effets transverses sont négligeable, du point de vue de la propagation
des ondes dans la multicouche. Pour la simulation de propagation entre
la multicouche et le détecteur, les écarts d’angle d’incidence dans les deux
directions ne sont pas négligeables.
La simulation de la multicouche est effectuée indépendamment pour cha-
cune des sources ponctuelles, qui composent la source étendue dans la
direction verticale. Les résultats des simulations de Takagi-Taupin , de
chaque source verticale, sont alors propagés.
La somme des intensités est implémentée dans un module complémen-
taire, pour toutes les cartographies d’intensité obtenues, après la propaga-
tion des résultats de Takagi-Taupin.
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Une fonction Gaussienne bidimensionnelle reproduit la distribution d’in-
tensité de la source ; les cartographies d’intensité sont additionnées avec la
normalisation correspondante. De plus, les cartographies s’additionnent
en différentes zones dans le détecteur car les angles d’incidence sont diffé-
rents ; les sources ponctuelles dans la direction horizontale sont reproduites
par l’addition des résultats des sources verticales, simplement répliquées
et translatées, comme illustré figure (5.8.b).

Figure 5.8 – Illustration des sommes de sources ponctuelles qui constituent la
source étendue partiellement cohérente, respectivement selon les directions verti-
cale (a) et horizontale (b). Dans la direction verticale, un écart d’angle d’incidence
et de réflexion est introduit par la source étendue, tandis que, dans la direction
horizontale, seule une translation est considérée.

5.4.2 Commentaire sur le module des largeurs de cohérence

Échantillonnage de la source

L’échantillonnage de la source étendue est défini pour la direction verti-
cale seulement, car elle seule nécessite une simulation. Pour la distribution
des sources le long de l’axe horizontal, les résultats de simulation de la
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source de même hauteur sont utilisés pour effectuer la somme des intensi-
tés mutuelles.
Un échantillonnage fin de la source permet d’obtenir des résultats d’une
meilleure précision mais multiplie d’autant le temps de calcul nécessaire.
Il n’est pas utile d’obtenir un échantillonnage de la source étendue de plus
de 15 points car l’écart d’angle total de la source étendue à 5σ est d’envi-
ron 1.32 ∗ 5/2.35 = 2.8µrad, soit un écart d’angle d’incidence entre chaque
source de ≃ 0.19µrad.
Néanmoins, multiplier le temps d’une simulation (environ 1h pour envi-
ron 6 ·109 points de calcul de l’exemple, donné en annexe E), par le nombre
de points sources n’est pas efficace. C’est pourquoi, le code a été parallélisé,
pour distribuer les simulations sur plusieurs processeurs, typiquement un
processeur par source ponctuelle (figure 5.9)).

Test d’implémentation

Un test d’implémentation a été effectué avec une source dix fois plus
étendue que la source de BM05, pour une multicouche sans défaut. La
normalisation des intensités et le décalage dans le détecteur des intensités
en fonction des distances de propagation ont été validés.

Effet des cohérences partielles

La considération des effets de cohérence partielle produit les effets at-
tendus de flou (ou réduction de visibilité des lignes d’intensité). Les motifs
d’intensité, produits pour chaque point source, sont décalés. En addition-
nant toutes les intensités le contraste diminue par effet de floutage.
Or, les largeurs de cohérence spatiale, verticale et horizontale sont diffé-
rentes (d’un rapport de 3 dans notre cas). L’effet de flou est alors différent
dans les directions verticale et horizontale. En conséquence, le contraste
d’intensité sur les profils horizontaux est, beaucoup plus réduit et tend
à produire des profils d’intensité constants dans la direction horizontale.
Cela accentue la forme particulière des lignes d’intensité que l’on retrouve
expérimentalement.
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Figure 5.9 – Schéma bloc de fonctionnement des modules de simulation avec
parallélisation des calculs. Tous les paramètres de simulation sont à définir dans
le fichier ’setup.sh’. Lorsque les effets de cohérence (spatiale) partielle du faisceau
ont besoin d’être considérés, les calculs sont distribués sur plusieurs cœurs, au
moyen de ’runjob.sh’. Chaque cœur effectue les calculs pour une source ponctuelle
et monochromatique dont l’angle d’illumination de la multicouche est calculé
en fonction des propriétés de cohérence du faisceau et de l’échantillonnage de
la source. Une fois les simulations sur chaque cœur effectuées, le script python
’Coh.py’ compile l’ensemble pour donner les intensités dans le détecteur, avec les
effets de cohérence (spatiale) partielle du faisceau, pour chaque distance, dans un
fichier séparé. Le fonctionnement des programmes est détaillé en annexe E.
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5.5 Conclusion intermédiaire sur le modèle

Les simulations suivantes ont pour but de montrer l’intégralité des
modèles construits pour simuler les lignes d’intensité , produites par des
défauts de hauteur, dans la structure multicouche du miroir. Les effets in-
duits par chaque module sont illustrés et commentés.
L’échantillon simulé est la multicouche 091116 (W/B4C composée de 60
couches, l’ épaisseur de la bicouche est de 4nm). La cartographie des écarts
de hauteur simulés est représentée figure (5.10).
Les dimensions pour la topographie totale sont 99.8 mm par 7.6 mm et pour
la topographie partielle utilisée dans la simulation, 10.04 mm par 1.58 mm.
La microrugosité de la zone simulée est 1.34 nm (rms), l’écart pic vallée est
140 nm.
Cette cartographie est un échantillon d’une cartographie complète d’un mi-
roir multicouche W/B4C, 60, obtenue par interférométrie Fizeau. La confi-
guration expérimentale de mesure par interférométrie est très différente
de la simulation faite. Mais, ces données peuvent être utilisées pour des
tests de simulation car elles sont typiques des défauts, considérés.

Figure 5.10 – (a) : Cartographie complète obtenue par mesure d’interférométrie
Fizeau, résolution 105.7 × 105.7μm2, matrice de 944 × 15 points correspondant
à une surface de ∼ 100 mm× 1.5 mm. (b) : Zoom de la zone encadrée, utilisé pour
simuler une surface de 10 mm × 1.5 mm.

Le paramétrage expérimental simulé est le suivant : une énergie des
rayons X de 15 keV, un angle de réflexion θ = 10.9 mrad, (∼ 0.6245◦), une
distance source échantillon de 40 m. Trois distances échantillon-détecteur
sont simulées : 20 cm, 60 cm, 100 cm. La source étendue est composée de 10
sources ponctuelles distribuées sur la largeur de la source à 5σ. Les largeurs
de cohérence spatiale étant Lv = 31μm, Lh = 9μm, les dimensions à 5σ de la
source sont :Slv = 53.32μm, Slh = 183.55μm. Les paramètres du détecteur
correspondent à une caméra FRELON combinée à une optique de gros-
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sissement . Ainsi, la matrice de pixels est composée de 2048 × 2048 pixels,
chacun ayant une dimension de 0.75 × 0.75µm2, soit un champ de vue
de ∼ 1.5× 1.5 mm2. La fonction d’étalement du point du détecteur est défi-
nie par la largeur à mi-hauteur de la fonction Gaussienne, qui est de 1.5µm.

Les résultats de propagation dans la multicouche donnent la cartogra-
phie de l’onde réfléchie, figure (5.11). La figure (5.12) montre les intensités
dans le détecteur, aux différentes distances, sans la cohérence partielle de
la source. Les effets de cohérence partielle sont ajoutés sur la figure (5.13).
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Figure 5.11 – (a), (b) sont respectivement, les cartographies projetées à la surface
de la multicouche, de l’intensité et de la phase obtenues avec les défauts de hau-
teur, dans le modèle de Takagi-Taupin. Il est possible de constater des contrastes
d’intensité, liés à des écarts de hauteur relativement grands dans la topographie
utilisée.
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Défauts de hauteur dans le modèle de Takagi-Taupin

Les figures précédentes montrent que la considération des défauts de
hauteur dans la structure multicouche produit des variations d’intensité et
de phase. Ces perturbations peuvent donc être à l’origine des lignes d’in-
tensité observées dans l’image du faisceau réfléchi par une multicouche.
Les simulations avec des écarts de hauteur très grands (jusqu’à trente fois
la période en comparaison avec la longueur d’onde) montrent de forts
contrastes d’intensité à la surface de la multicouche ; ceux-ci ne sont pas
observés expérimentalement, même après une courte distance de propa-
gation.

Propagation et détecteur

Le module de propagation rend effectivement compte des effets de la
diffraction de Fresnel observés sur le faisceau réfléchi. De plus, la définition
d’un détecteur aux paramètres équivalents à ceux du détecteur expérimen-
tal permet de s’approcher au mieux des effets expérimentaux.

Cohérence partielle de la source

La considération de la cohérence partielle de la source est importante
car elle permet de reproduire les lignes d’intensité observées expérimen-
talement. Les figures précédentes montrent les effets substantiels de la
cohérence partielle sur les motifs d’intensité, lesquels s’accentuent à me-
sure que la distance de propagation augmente.

En général

Les simulations montrent que l’introduction de la topographie des hau-
teurs d’une multicouche mène, dans certains cas, à l’apparition de motif
d’intensité. Les figures précédentes montrent que la propagation seule per-
met déjà de trouver des motifs étirés dans la direction horizontale. Cepen-
dant, cet effet est lié à la largeur de la résolution disponible pour les données
obtenues par interférométrie Fizeau. La résolution de 105.7× 105.7µm2, ne
permet pas un échantillonnage suffisant dans la direction verticale, du fait
de l’effet de projection induit par l’angle de Bragg rasant.
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Ces simulations ont renforcé le besoin de nouvelles méthodes de carac-
térisation expérimentales des défauts des multicouches, assurant une ré-
solution spatiale de mesure et une sensibilité des écarts de hauteur plus
adéquates. Cela nous a conduit à appliquer les techniques des tavelures en
champ proche, de holographie, de "RCI" et θ/2θ Imaging discutées dans
les chapitres 2 et 3.
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Figure 5.12 – Résultats de propagation à différentes distances avec le modèle
Takagi-Taupin, pour une source (synchrotron) cohérente et un détecteur aux ca-
ractéristiques d’un détecteur réel. 127



Figure 5.13 – Résultats avec les effets de largueur de cohérence partielle de la
source aux différentes distances.
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Chapitre 6

Simulations
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Limbe d’une feuille où ses multiples nervures produisent des structures
périodiques. Cet agencement permet à la feuille un maintien souple du limbe qui

doit être exposé à la lumière pour la photosynthèse.

6.1 Introduction

Le chapitre précédent décrivait les modifications apportées au modèle
numérique basé sur la théorie de Takagi-Taupin, la modélisation de la co-
hérence partielle du faisceau et de la propagation. Bien que les résultats
expérimentaux d’imagerie par diffraction de Bragg suggèrent de considé-
rer les écarts de période dans la structure multicouche, ce paramètre ne
sera pas considéré dans ce chapitre de par sa complexité d’implémentation
dans le modèle développé.
Dans ce chapitre nous présentons les simulations effectuées pour établir
les cas limites d’utilisation du modèle et tenter de déterminer les relations
entre les défauts de hauteur et les lignes d’intensité. Ainsi, la première
partie s’attachera à décrire les simulations de cas simples. Cela a permis
d’étudier les réponses du modèle et de vérifier les contraintes numériques.
Avec les résultats de défauts simples, nous proposerons un procédé de
reconstruction de défaut de hauteur à l’origine des lignes d’intensité, en
utilisant les mesures de front d’onde par la méthode des tavelures en
champ proche. Les résultats de reconstruction de défaut de hauteur nous
conduiront à conclure sur le modèle et sur la considération de ce type de
défaut dans les multicouches.
Enfin, nous appliquerons les données de mesure de topographie par in-
terférométrie Fizeau pour simuler une multicouche avec le modèle de
Takagi-Taupin et la propagation de l’onde réfléchie (avec la détection de
l’intensité résultante dans un détecteur), au moyen des modules complé-
mentaires décrits dans le chapitre précédent (figure (5.9)).
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6.2 Préambule aux simulations

Un aspect important et complexe des simulations de propagation des
ondes dans une multicouche avec le modèle numérique des équations de
Takagi-Taupin est l’échantillonnage. En effet, le calcul de la propagation du
champ d’onde dans la multicouche s’effectue point par point, définis par
un échantillonnage du milieu (ici la structure périodique multicouche).
L’échantillonnage du milieu de propagation définit la distance entre un
point de calcul et son voisin. Or, cette distance inter-point dans toutes les
directions doit être inférieure à la distance d’extinction, typiquement de
l’ordre de 1µm [85]. La distance d’extinction est la distance de propagation
dans un milieu qui est nécessaire à l’extinction de l’onde incidente par
absorption et/ou réflexion. Nous choisissons notre échantillonnage de ma-
nière à avoir une distance inter-point correspondante à 0.1µm. Notre mul-
ticouche de 10 mm de longueur se compose alors de 106 points à multiplier
par le nombre de points nécessaires pour l’échantillonnage de l’épaisseur
de la multicouche. Même si un nombre de points moins important est
possible, il n’en reste pas moins très grand (105 points au minimum). Cela
constitue une limite à la dimension géométrique des multicouches que
nous pouvions simuler. En effet, l’angle rasant de réflexion des miroirs
multicouches oblige à considérer des longueurs de miroirs supérieures au
millimètre pour obtenir un faisceau réfléchi suffisamment grand pour pou-
voir observer des lignes d’intensité au niveau du détecteur. Les fonctions
de défaut de hauteur obtenues expérimentalement ont un échantillonnage
fixé par la résolution de l’instrument de mesure. Ces fonctions de hauteur
doivent généralement être sur-échantillonnées pour obtenir le nombre de
points nécessaire aux simulations. Un sous-échantillonnage des résultats
doit ensuite être appliqué pour retrouver le même échantillonnage que la
fonction de hauteur initiale. Ce sous-échantillonnage peut s’effectuer par
différents processus (régression linéaire, moyenne, sélection de la valeur
initiale, centrale ou finale). Tous les résultats de simulation du modèle
numérique des équations de Takagi-Taupin présentés dans ce chapitre, à
l’exception de la figure (6.3), ont été sous-échantillonnés, en sélectionnant
la valeur finale.

6.3 Simulation de défaut simple

Dans les simulations suivantes de défaut de hauteur simple, nous avons
étudié des profils de hauteur en forme de marche (fonction porteΠ) ou de
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forme sinusoïdale, avec différents paramétrages d’amplitude et de largeur
de défaut de hauteur.

Faisceau incident
15 keV

Miroir 
Multicouche

Résolution 
Détecteur : 60 nmθ = 10.9 mrad

[W/B4C]60 : 4 nm
longueur : 10 mm

0.1 mm

D A

L

Fonction porte
Amplitude : A
Largeur : L

A

P

Fonction sinusoïdale
Amplitude : A
Période : P

Type de défaut de hauteur 

Figure 6.1 – Illustration des principaux paramètres des simulations.

6.3.1 Descriptif des simulations

La multicouche simulée est composée de 60 bicouches [W/B4C] avec
des couches de 2 nm d’épaisseur soit, une période de 4 nm. L’énergie du
faisceau est fixée à 15 keV et le faisceau est considéré comme cohérent.
L’angle de Bragg est positionné à 10.9 mrad, le rapport de projection entre
la surface de la multicouche et le plan de détection est de ∼ 102.
La longueur de la multicouche est de 10 mm et l’image dans le détecteur
est d’environ 0.1 mm. La résolution du détecteur simulé est de 60 nm soit
plus de dix fois meilleure que la résolution d’une caméra FRELON et sa
réponse impulsionnelle étant considérée comme ponctuelle (figure (6.1)).
Les simulations de multicouche sont produites dans le plan de diffraction
(longueur et profondeur). Les simulations de multicouches avec le modèle
de Takagi-Taupin génèrent une onde diffractée unidimensionnelle, proje-
tée sur le plan orthogonal à la direction de propagation de l’onde réfléchie
et au centre de la multicouche. Ce résultat est éventuellement propagé
vers un détecteur unidimensionnel positionné à différentes distances de
propagation.

Paramètres de défaut et de distance des simulations

Les valeurs résumées dans le tableau suivant sont choisies pour corres-
pondre aux échelles de grandeur des défauts à l’origine des lignes d’inten-
sité et pour tester des cas limites de simulation.

133



Fonction porte Fonction sinusoïdale
Amplitude Largeur Distance Amplitude Période Distance

(nm) (mm) (mm) (nm) (mm) (mm)
10 5 20 10 5 20
5 1 60 5 1 60
1 0.5 100 1 0.5 100

0.5 0.1 0.5 0.1
0.1 0.075 0.1

Pour éviter un trop grand nombre de simulations nous avons sélec-
tionné cinq amplitudes de défaut, cinq largeurs (soit un échantillonnage
faible comparé aux variations d’échelle de grandeur) et trois distances de
propagation. Malgré ce nombre réduit de points de mesure, pour chaque
paramètre que nous avons fait varier, cela constitue vingt-cinq résultats
de simulation. Seuls certains sont présentés pour illustrer nos conclusions
avec les figures (6.2) et (6.4) pour la fonction porte et figures (6.5) et (6.6)
pour la fonction sinusoïdale.

6.3.2 Simulation avec défauts de type créneau

Simulation de la multicouche

Les résultats de simulation de Takagi-Taupin montrent (figure (6.2))
qu’un défaut en forme de créneau de hauteur, situé au centre de la mul-
ticouche, produit à ses extrémités des instabilités sur l’intensité et sur la
phase. Ces instabilités sont comparables à un effet de bord (régime tran-
sitoire) dont l’origine est la discontinuité de fonction de hauteur de la
structure multicouche.
A l’exception de ces instabilités, le défaut de hauteur appliqué sur la multi-
couche ne modifie pas l’intensité réfléchie, tandis que la phase est modifiée
(figure (6.2), courbes rouges). On remarque que la fonction de phase suit
la forme de la fonction de hauteur de défaut. Ces observations sont vraies
pour toutes les valeurs d’amplitude et de largeur que nous avons simulées,
mais aussi pour tous les paramétrages possibles.
Or, les instabilités produites limitent la largeur minimale du défaut que
nous pouvons simuler. En effet, plus la discontinuité de la fonction de
hauteur est grande, plus les instabilités de phase et d’intensité sont impor-
tantes, et le régime transitoire est plus grand. Dans le cas d’une largeur de
défaut plus petite que la zone de transition, le résultat sera biaisé comme
pour le cas des figures (6.2.c) et (6.2.d).
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Figure 6.2 – (a),(b), (c) et (d) sont les résultats de simulation avec les équations
de Takagi-Taupin des défauts de forme marche de hauteur avec différents paramé-
trages (amplitude, largeur). La multicouche considérée est [W/B4C]60, 4 nm d’une
longueur de 10 mm avec le défaut positionné au centre. Les courbes ont respecti-
vement pour paramètres d’amplitude (H) et de largeur (l) : (H = 5 nm; l = 5 mm),
(0.1 nm; 5 mm), (5 nm; 75μm), (0.1 nm; 75μm).
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Figure 6.3 – (a) est un échantillon de profil de hauteur de structure multicouche
obtenu par la méthode des tavelures en champ proche (courbe verte). La résolu-
tion initiale est de 250µm mais un sur-échantillonnage doit être réalisé pour la
simulation. Celui-ci est effectué en répliquant les points existants et il transforme
la courbe verte en une série de fonction porte (courbe bleue). (b) présente la phase
résultante pour le profil de hauteur sur-échantillonné (courbe bleue). Pour chaque
marche de hauteur, la phase résultante présente une zone d’instabilité, puis une
zone établie où une valeur de phase est clairement identifiable.

Discussion sur les instabilités de la simulation

Le cas de défaut de hauteur de forme créneau est un cas simple mais
extrême du point de vue de la discontinuité de la fonction de hauteur. Les
simulations avec des gradients de hauteur trop importants auront des in-
stabilités importantes et des résultats biaisés. Or, nos simulations utilisent
une fonction de hauteur discontinue, car elle doit être échantillonnée pour
les calculs numériques. Plus l’échantillonnage est grand, plus les discon-
tinuités de la fonction s’affaiblissent. Pour vérifier que les discontinuités
de la fonction de hauteur ne produisent pas d’instabilité problématique,
une simulation avec un profil de hauteur obtenue avec la méthode des
tavelures a été effectuée. La figure (6.3.b) montre cet exemple de simula-
tion où l’évolution de la zone de transition dans les résultats de simulation
est visible. La résolution initiale (de la courbe verte) est de 250µm et le
sur-échantillonnage de la fonction de hauteur, que nous avons mentionné
en préambule des simulations, est appliqué (courbe bleue). La fonction de
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hauteur sur-échantillonnée figure (6.3.a) prend ici la forme d’une somme de
fonctions portes (courbe bleue). Le résultat de la phase de l’onde réfléchie
figure (6.3.b) est présenté avant d’appliquer le sous-échantillonnage des
résultats. Le résultat obtenu montre des zones de transition (d’instabilité)
pour chaque "saut" de hauteur (discontinuité entre les fonctions portes,
avec les ordres de grandeur des gradients de hauteur que nous obtenons
expérimentalement). Les instabilités à chaque fonction porte s’estompent
pour tendre vers une zone établie, avec une valeur constante. Lors de
l’étape de sous-échantillonnage, il faut éviter de sélectionner les valeurs
de phase qui sont dans les zones de transition car elles sont fausses. Une
sélection des valeurs de phase pour le sous-échantillonnage (correspon-
dant soit à la valeur moyenne sur la largeur des marches, soit à la valeur
finale) permet de s’affranchir des instabilités. Cela est vrai dans le cas où
les discontinuités de la fonction de hauteur des défauts est importante.
Si le sur-échantillonnage des simulations est effectué avec une interpola-
tion linéaire, les discontinuités de la fonction de hauteur sont encore plus
réduites et l’opération de sous-échantillonnage ne présente aucun risque
d’erreur (lié aux instabilités).
C’est pourquoi des fonctions de hauteur issues de topographies expéri-
mentales ou sinusoïdales pourront être appliquées dans notre modèle sans
avoir à se préoccuper des instabilités de discontinuité de la fonction de hau-
teur. Cependant, nous limiterons la résolution des fonctions de hauteur à
75µm, car cela correspond globalement à la projection d’un pixel de la ca-
méra FRELON (voir Chapitre 3) projeté sur une multicouche [W/B4C], 4 nm
pour réfléchir un faisceau X avec une énergie de 15 keV.

Intensité produite avec un défaut de type créneau de hauteur

Les ondes réfléchies résultantes des simulations de multicouche avec
un défaut de type marche de hauteur sont ensuite propagées. Seuls les
résultats obtenus avec les paramétrages de la figure (6.2) sont illustrés sur
la figure (6.4).
Les résultats de propagation présentés sont obtenus avec une apodisation
sur les bords et pour une résolution de détecteur de 60 nm.

Les résultats de propagation montrent un mélange d’oscillations d’in-
tensité avec des comportements différents selon les paramétrages de simu-
lation. Parmi les contributions aux variations d’intensité visibles sur les
bords, il y a probablement des effets d’interférence réels, du bruit de calcul
et de l’effet de Gibbs malgré l’apodisation des bords.
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step Amplitude : 5 (nm)

step witdh : 5 (mm)

step Amplitude : 0.1 (nm)

step witdh : 5 (mm)

step Amplitude : 0.1 (nm)

step witdh : 75 (um)

step Amplitude : 5 (nm)

step witdh : 75 (um)

(a) (b)

(d)(c)

Figure 6.4 – (a),(b),(c) et (d) sont respectivement les résultats de simulation de
propagation vers un détecteur des ondes réfléchies de la figure (6.2). Le détecteur
unidimensionnel a une résolution de 60 nm et une fonction d’étalement de point
de forme gaussienne avec une largeur à mi-hauteur de 1.5µm.
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La comparaison de ces profils d’intensité sur l’onde réfléchie par la mul-
ticouche, pour chaque distance, montre globalement les mêmes variations
d’intensité, c’est-à-dire des oscillations principales localisées au niveau
des instabilités relevées. Cela se voit clairement sur les courbes de la figure
(6.4.a)(6.4.c) et se vérifie aussi sur les figures (6.4.b) et (6.4.d) où les oscilla-
tions principales sont moins prononcées. Il n’y a donc pas de changement
fort de profil d’intensité avec la distance de propagation.
Le contraste d’intensité est plus important dans les profils des figures (6.4.a)
et (6.4.c) où l’amplitude du défaut est plus grande. Cela est consistant avec
l’amplitude des instabilités obtenues sur les simulations des défauts où les
instabilités augmentent avec l’amplitude du défaut.
La largeur du défaut, quant à elle, modifie le profil d’intensité de par la
modification de la position des bords de ce défaut, c’est-à-dire là où les
instabilités de simulation de la multicouche sont positionnées.
Dans le cas de défauts de largeur supérieure à 5 mm, nous notons que les
oscillations d’intensité du bord du défaut s’affaiblissent vers le centre du
défaut. Ce point montre que les variations d’intensité sont produites par
des écarts de phase que l’on trouve sur les bords du défaut. Au centre de
ce type de défaut, il n’y a pas suffisamment d’écart de phase pour créer
du contraste. Nous remarquons aussi que les variations d’intensité dans
nos résultats sont produites par les contributions mélangées des écarts de
phase induites par le défaut de hauteur et par les instabilités.

6.3.3 Simulation avec défaut sinusoïdal

Simulation de la multicouche

remarque importante : Les résultats sur la phase réfléchie par la multi-
couche, présentés dans la figure suivante, sont congrus Modulo ≡ 2π.

Les simulations de défauts de hauteur sinusoïdaux présentées figure
(6.5) montrent des oscillations d’intensité et de phase qui diffèrent selon les
paramètres de défaut. La première observation concerne l’absence d’insta-
bilité dans les résultats, à l’exception inévitable du bord de la multicouche.
Un contraste d’intensité réfléchie à la surface de la multicouche se distingue
clairement pour les amplitudes de défaut de 5 nm (figure (6.5.a), (6.5.c)),
tandis que pour une amplitude de 0.1 nm (figure (6.5.b), (6.5.d)) celui-ci est
négligeable même si un faible contraste est visible. Cela est identique aux
observations sur les défauts de hauteur précédents. Ici, ce ne sont pas des
instabilités mais des variations locales d’intensité réfléchie en fonction du
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gradient de hauteur et par conséquent de la variation d’angle d’incidence.
L’augmentation de l’amplitude de défaut de la fonction sinusoïdale pour
une même période augmente aussi les gradients de hauteur. C’est pour-
quoi le contraste d’intensité réfléchie s’accroît avec la hauteur du défaut,
en vertu de la courbe de réflectivité angulaire de la multicouche. La pé-
riodicité des oscillations d’intensité correspond à la période de défaut de
hauteur appliquée.

Pour des amplitudes de défaut de hauteur de 5 nm (on rappelle que
la phase est congrue Modulo ≡ 2π), la phase de l’onde réfléchie est plus
importante que pour les défauts d’amplitude 0.1 nm. Cela est identique
aux simulations des défauts présentés précédemment. Cependant, nous
remarquons que la fréquence d’oscillation de la phase visible sur les fi-
gures (6.5.a) et (6.5.c) apparaît supérieure pour une amplitude de défaut
plus faible (figures (6.5.b) et (6.5.d)). En réalité, la fréquence des profils de
phase est la même que la fréquence de la fonction de défaut de hauteur
sinusoïdale quels que soient les paramètres de défaut. Cela se distingue
clairement pour les amplitudes de défaut de 0.1 nm mais aussi pour les
défauts de 5 nm si on compte le nombre de motifs qui se répètent.
Ce point est important car l’intensité réfléchie dans un détecteur, après
propagation, s’obtient par la sommation des amplitudes complexes des
ondes ; la contribution de la phase dans l’intensité du faisceau réfléchi est
alors effectivement congrue à 2π. Cela peut alors produire une démultipli-
cation des fréquences spatiales de la phase, comme illustré sur les figures
(6.5.a) et (6.5.c). C’est également le cas pour l’intensité du faisceau réfléchi.

Intensité produite avec des défauts de hauteur sinusoïdaux

On observe sur la figure (6.6) que l’onde réfléchie par une multicouche
avec des défauts de hauteur sinusoïdaux produit des variations d’intensité
pour chaque distance de propagation. Dans le cas d’une d’amplitude de
5 nm (figure (6.6.a), (6.6.c)), ces variations sont désordonnées tandis que
des amplitudes de défaut moins importantes produisent des oscillations
d’intensité régulières (figure (6.6.b), (6.6.d)). La lecture des résultats de
propagation pour les défauts de hauteur d’amplitude 5 nm est difficile.
Cependant, on peut associer l’allure désordonnée de ces résultats à la dé-
multiplication des fréquences spatiales de la phase et à la présence de
contraste d’intensité réfléchie à la surface de la multicouche (comme vu
précédemment).
On constate deux comportements différents avec la distance de propaga-
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Figure 6.5 – (a),(b),(c) et (d) sont les résultats de simulation, avec les équations
de Takagi-Taupin, des défauts de hauteur sinusoïdaux avec différentes amplitudes
et périodes. Pour plus de lisibilité sur (a) et (c), seule une longueur de multi-
couche de 2 mm est représentée car le comportement est identique sur toute la
longueur de la multicouche. La multicouche considérée est [W/B4C]60, 4 nm d’une
longueur de 10 mm, avec les défauts présents sur toute la longueur de la mul-
ticouche. Les courbes ont respectivement les paramètres d’amplitude (H) et de
période (p) suivants : (H = 5 nm; p = 1 mm), (0.1 nm; 1 mm), (5 nm; 500μm),
(0.1 nm; 500μm). Les résultats présentés de la phase réfléchie par la multicouche,
sont congrus Modulo ≡ 2π.
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(a) (b)Sin Amplitude : 5 (nm)

period : 1 (mm)

Sin Amplitude : 0.1 (nm)

period : 1 (mm)

Sin Amplitude : 0.1 (nm)

period : 0.5 (mm)

Sin Amplitude : 5 (nm)

period : 0.5 (mm)
(d)(c)

Figure 6.6 – (a),(b),(c) et (d) sont respectivement les résultats de propagation dans
un détecteur des ondes réfléchies de la figure (6.5). Le détecteur uni-dimensionnel a
une résolution de 60 nm et une fonction d’étalement de point de forme gaussienne
avec une largeur à mi-hauteur de 1.5µm. Les résultats des défauts d’amplitude
5 nm montrent des variations d’intensité désordonnées qui ne semblent pas pro-
venir d’un bruit de calcul car plusieurs points intermédiaires sont présents entre
les extremas.
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tion sur les figures (6.6.b) et (6.6.d). En effet, le contraste d’intensité varie
avec la distance, dans le cas d’une période de défaut de 1 mm, contraire-
ment au cas d’une période de défaut de 0.5 mm.
La fréquence spatiale des oscillations d’intensité, selon la distance, ne
change pas et le nombre de périodes d’oscillation d’intensité est respecti-
vement de dix et de vingts pour les périodes de défaut de 1 mm et 0.5 mm.
Les fréquences spatiales de défaut de hauteur, d’oscillation de phase et
d’oscillation d’intensité, projetées dans un même plan (plan de détection
ou de la surface de la multicouche), s’accordent entre elles. Ce constat se
vérifie pour des amplitudes de défaut qui ne produisent pas de variation
de phase trop importante (à priori des amplitudes comprises dans une
plage de 2π).
Les oscillations d’intensité sont dans les figures (6.6.b) et (6.6.d), respecti-
vement en phase pour les trois distances, et en opposition de phase selon
les distances.
Pour mieux comprendre ce phénomène, nous avons effectué une analyse
de l’évolution des profils d’intensité, avec la distance de propagation, avec
les défauts de hauteur sinusoïdaux d’amplitude 0.1 nm et des périodes de
1 mm et 0.5 mm.

(a) (b)

Figure 6.7 – (a) et (b) sont l’évolution de l’intensité, simulée dans le détecteur
avec la distance, pour la multicouche avec des défauts de hauteur sinusoïdaux
d’amplitude 0.1 nm pour les périodes p = 0.5 mm et 1 mm. Dans ces deux cas, on
observe des échanges de position des maxima d’intensité avec la distance (exemple
en (b), entre les positions des maxima à la distance m ≈ 0.5 m et ≈ 0.9 m).
Les profils (verticaux) d’intensité sont décalés verticalement d’une demi période
(opposition de phase) à des distances régulières.
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Étude des intensités simulées avec les distances de propagation

La figure (6.7) représente l’évolution des profils d’intensité avec la dis-
tance de propagation. Elle permet de visualiser des passages en opposition
de phase des oscillations d’intensité selon la distance, à la fois pour les pé-
riodes de défaut de 1 mm et de 0.5 mm. Ces changements en opposition
de phase (décalage vertical d’une demi période des profils d’intensité) se
répètent à des distances régulières, comme sur la figure (6.7.b) qui évoque
fortement l’effet Talbot que nous avons décrit dans le chapitre 5, figure
(5.6). De plus, nous constatons que les profils d’intensité effectuent un seul
changement de phase dans cette plage de distance de propagation pour
une période de défaut de 1 mm (alors que nous en observons quatre pour
une période de défaut divisée par deux). Sachant que la distance de Talbot
est Zt = 2 p2/λ, avec p la période de l’objet et λ la longueur d’onde, l’évo-
lution des motifs d’intensité avec la distance de propagation ne reproduit
pas exactement les motifs de Talbot de la figure (5.6). Les situations seraient
donc différentes. Ici, les motifs d’intensité résultent d’effet de phase, tandis
que l’effet de Talbot de la figure (5.6) s’obtient avec un objet d’intensité
pur.
La distance de Talbot théorique, pour une période de défaut de 0.5 mm
projeté dans le plan de détection sous un angle de réflexion θ = 10.9 mrad
et de longueur d’onde λ = 0.826Å est de 0.719 m. Cela s’accorde avec les
distances de propagation nécessaires pour retrouver un accord de phase
des oscillations d’intensité, soit deux passages en opposition de phase.

La figure (6.8.a) montre un agrandissement de la zone de transition
figure (6.7.a). La comparaison entre les profils d’intensité de la zone de
transition et de la zone établie (figure (6.8.b)) montre que le contraste
diminue dans la zone de transition, mais aussi que la fréquence spatiale
d’oscillation de la courbe bleue change localement dans les zones encadrées
des figures (6.8.a) et (6.8.b). A l’exception de ces zones de transition, les
fréquences spatiales d’oscillation des intensités ne changent pas.

6.3.4 Comparaison des intensités mesurées avec les dis-
tances de propagation

La figure (6.9.a) représente l’évolution d’un profil vertical des motifs
d’intensité mesurée expérimentalement dans un détecteur. La taille verti-
cale du faisceau réfléchi est d’environ 1.3 mm et la plage de déplacement
du détecteur est d’environ 1 m. La configuration expérimentale est iden-
tique aux cas simulés à l’exception du détecteur qui a une résolution de
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Figure 6.8 – (a) est un agrandissement de la zone de transition de la figure (6.7.a).
(b) représente un profil d’intensité à la distance de propagation D = 0.65 m où
les oscillations d’intensité ne changent pas et un profil d’intensité à la distance
D = 1.45 m dans la zone de passage, en opposition de phase des oscillations
d’intensité.

0.75 × 0.75μm. Le faisceau réfléchi possède des lignes d’intensité dont la
visibilité et le contraste augmentent avec la distance de propagation. Au
centre du faisceau réfléchi il existe aussi des motifs qui apparaissent et
disparaissent selon la distance de propagation. Cependant, ceux-ci ne sont
pas associés aux lignes d’intensité que nous étudions. Les zones autour des
distances de propagation de 0.3 m et de 0.83 m s’apparentent à des zones
de transition semblables à celles que nous observons avec les simulations.
En réalité ce sont les effets visibles des injections d’électrons dans l’anneau
de stockage du synchrotron.
La figure (6.9.b) montre la contribution principale dans le spectre fréquen-
tiel des oscillations d’intensité mesurées. Nous observons que cette contri-
bution est pratiquement invariante avec la distance de propagation et a une
période de 22μm dans le plan de détection. La distance de Talbot associée
à cette période est 11.72 m. Cela explique l’absence de changement impor-
tant de motif d’intensité réfléchi pour la plage des distances disponibles
pour cette mesure.
La période du fondamental obtenue expérimentalement est différente de
celles que nous avons simulées. Cependant, les comportements fréquen-
tiels des oscillations d’intensité simulées (figure (6.7)) ne sont pas contre-
dits par les résultats expérimentaux (figure (6.9)). Dans les deux cas nous
constatons une invariance des fréquences. De ce point de vue, les résultats
de mesure des motifs d’intensité réfléchis et nos simulations de défauts de
hauteur sinusoïdaux sont cohérents.
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Figure 6.9 – (a) est l’évolution du profil vertical central de l’intensité mesurée
expérimentalement pour la multicouche 091116 (énergie du faisceau : 15 keV,
angle de réflexion : 10.9 mrad). (b) est l’évolution de la période des contributions
périodiques principales (pic principal du spectre de période spatiale d’oscillations
d’intensité autrement dit la période du fondamental) dans l’intensité diffractée
selon la distance.

6.3.5 Conclusion des premières simulations

Les simulations de défaut de forme marche de hauteur ont permis de
tester les limites numériques de notre modèle, en particulier pour des fonc-
tions de hauteur avec de fortes discontinuités. Cela a démontré que nous
pouvons exploiter les topographies de hauteur obtenues expérimentale-
ment.
Les intensités réfléchies par une multicouche avec ce type de défaut montrent
que les variations d’intensité et le contraste augmentent avec l’amplitude
du défaut.
Les simulations de défauts de hauteur sinusoïdaux ont montré qu’elles
produisent aussi des motifs d’intensité. Ces motifs d’intensité simulés ont
des comportements qui s’accordent avec les mesures expérimentales de
faisceau réfléchi. Si la topographie des défauts de hauteur est connue, l’en-
semble de notre modèle numérique de multicouche et de notre modèle de
propagation peut permettre de reproduire la réalité expérimentale. Cette
topographie de défaut de hauteur peut être recherchée avec ces modèles, en
tentant d’associer la composition spectrale d’oscillation d’intensité à une
composition spectrale de défaut de hauteur, pour une hauteur ne produi-
sant pas d’écart de phase supérieur à 2π. Or, nous avons montré que l’am-
plitude de défaut de hauteur peut justement démultiplier les fréquences
spatiales des motifs d’intensité, si les écarts de phase du faisceau réfléchi
sont trop grands. Ce procédé de recherche des défauts de hauteur exige
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donc de rechercher et de tester de nombreuses combinaisons possibles du
couple de paramètres amplitude et fréquence spatiale décrivant le défaut.
De plus, la propagation de l’onde réfléchie étant un processus complexe et
non linéaire, les résultats, pour un défaut de hauteur composé de plusieurs
fréquences spatiales, sont beaucoup plus complexes à interpréter que les
cas simulés précédemment. Ces raisons expliquent pourquoi l’étude des
défauts des multicouches par comparaison des simulations avec les inten-
sités mesurées dans un détecteur est très complexe et n’a pas été effectuée
de cette manière. En revanche, les résultats de mesure de front d’onde par
la méthode des tavelures permettent de s’affranchir de ces difficultés.

6.4 Simulations pour la recherche des défauts de
hauteur

Notre modèle produit des lignes d’intensité dans le faisceau réfléchi par
une multicouche à partir de défauts de hauteur dans la structure multi-
couche. Il permet alors de faire le lien entre les lignes d’intensité observées
dans le détecteur et les défauts de hauteur du miroir multicouche, en vue
de chercher à réduire le phénomène des lignes d’intensité. Il est donc im-
portant d’effectuer des simulations pour retrouver les défauts de hauteur
de la multicouche qui produisent les motifs d’intensité observés expéri-
mentalement (malgré la complexité de la recherche des défauts de hauteur
à partir des motifs d’intensité due à la non linéarité du processus de pro-
pagation).
Pour remédier à ce problème et simplifier la recherche des défauts de hau-
teur, nous proposons d’utiliser les résultats de mesure de front d’onde par
la méthode des tavelures en champ proche. Les deux étapes de modéli-
sation sont la propagation du faisceau incident dans la multicouche et la
propagation de l’onde réfléchie jusqu’à un détecteur. La méthode des ta-
velures en champ proche permet d’obtenir la phase de l’onde réfléchie à
la surface de la multicouche, c’est-à-dire sans propagation (voir chapitre
2, §2.4.2). Ainsi, les mesures de front d’onde permettent de s’affranchir de
l’étape complexe de propagation.
Le problème à résoudre revient alors à faire correspondre les défauts de
hauteur (de la structure multicouche simulée), produisant les perturba-
tions de phase obtenues expérimentalement. Pour cela nous proposons un
procédé itératif de reconstruction des défauts de hauteur.
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Figure 6.10 – Méthode itérative de reconstruction de défaut de hauteur d’une
multicouche par utilisation du modèle numérique des équations de Takagi-Taupin
et des mesures de front d’onde du faisceau réfléchi.

6.4.1 Procédé itératif de reconstruction de défaut

Le principe des simulations pour la reconstruction des défauts de hau-
teur de la multicouche est d’appliquer et de modifier les défauts de hau-
teur à la structure multicouche avec le modèle numérique des équations
de Takagi-Taupin, jusqu’à la convergence du résultat de phase de l’onde
réfléchie avec celle mesurée par la méthode des tavelures. La figure (6.10)
montre la boucle itérative où la configuration expérimentale de la simula-
tion est définie. Cette configuration doit correspondre à celle de la mesure
du front d’onde et doit permettre d’effectuer la première étape de simu-
lation avec une topographie de défaut de hauteur initiale H0 nulle sur
toute la multicouche. Le résultat de simulation de la phase réfléchie φn (n
étant le nombre d’itérations) différenciée à la phase mesurée φexp permet
de créer une cartographie de différence de phase Δφn. La différence de
phase Δφn doit permettre d’établir des écarts de hauteur de défaut Δhn à
partir d’une relation qui reste à définir et qui sera abordée plus loin. Ces
écarts de hauteur de défaut Δhn avec topographie de défaut de hauteur
Hn permettent de définir la topographie de défaut de hauteur à appliquer
pour la prochaine simulation Hn+1.
Ce processus itératif est convergent si la phase réfléchie en fonction de la
hauteur du défaut est monotone, c’est-à-dire que la phase réfléchie aug-
mente avec la hauteur de défaut, et ce pour toute hauteur de défaut. Cette
remarque est intuitive mais la réponse de phase à un défaut de hauteur
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du modèle numérique des équations de Takagi-Taupin n’est pas encore
établie. Pour cela, nous avons besoin de connaître la relation qui lie la
phase de l’onde réfléchie à l’amplitude de hauteur d’un défaut, comme il
est nécessaire de le faire entre ∆φn et ∆hn dans la boucle itérative.
Pour obtenir la règle d’équivalence de phase à une hauteur de défaut, nous
avons appliqué, un décalage en hauteur à sa structure multicouche parfaite
(sans défaut). Ce décalage est donc homogène dans toute la multicouche.
Les valeurs de phase des ondes réfléchies ainsi simulées, en fonction du
décalage de la structure multicouche, permettent d’obtenir la relation entre
la phase et la hauteur de défaut, comme présenté sur la figure (6.11). Ce ré-
sultat est obtenu pour des simulations d’une multicouche [W/B4C]60, 4 nm
avec une énergie de 15 keV (angle de réflexion θ = 10.9 mrad).
Nous remarquons que la fonction de la phase est linéaire avec la hauteur
de défaut, pour φ ∈ [−π;π] et nous considérerons que cela est vrai pour
toute valeur de phase. C’est-à-dire que ∀ (∆φ;∆h) ∈ R2, ∃α = cst, tel que
∆h = α∆φ.
La relation linéaire entre la phase et la hauteur de défaut laisse supposer
que la simulation numérique de la multicouche et de ses défauts de hau-
teur produit des résultats analogues à ceux d’une surface réfléchissante.
En effet, des défauts de hauteur sur une surface réfléchissante produisent
des effets de phase proportionnels à la hauteur φ = 4π h sin(θ)

λ (figure (6.12)).
La comparaison sur la figure (6.11) des courbes de phase en fonction de la
hauteur des défauts confirme que la réponse du modèle numérique d’une
multicouche plate à un décalage vertical de sa structure multicouche cor-
respond à celle d’une surface réfléchissante. Cependant, cette réponse peut
être différente pour une multicouche avec des défauts de hauteur, c’est-à-
dire avec des gradients de hauteur.

Discussion sur l’équivalence entre miroir multicouche et surface réflé-
chissante

L’explication d’équivalence que montre la figure (6.11) est simple. Bien
que le miroir multicouche utilise la diffraction dans le volume pour ré-
fléchir le faisceau incident, les équations de Takagi-Taupin implémentées
correspondent à une multicouche parfaite au sens que nous avons dé-
fini dans le chapitre 4. Pour rappel, le cas parfait ou multicouche parfaite
correspond à une multicouche avec structure périodique parfaite et des
couches parfaitement parallèles. C’est-à-dire que la structure multicouche
ne contient aucun défaut et la période des couches est identique en tous
points du volume de la multicouche.
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Figure 6.11 – Résultat de valeur de phase obtenu pour une onde réfléchie par
un miroir multicouche (bleu) et une surface réfléchissante (vert) en fonction de
la hauteur d’un défaut. L’écart de phase sur la phase simulée provient de la
modification de l’épaisseur de bicouche effectuée dans le modèle numérique (voir
chapitre 4), mais n’est pas problématique car la phase est toujours relative.

Alors, le résultat de la réflexion d’une multicouche parfaite est identique
à celui d’une surface réfléchissante sans défaut de hauteur. Or, ici la consi-
dération de défaut de hauteur dans la structure multicouche ne change
pas la structure parfaite, elle constitue seulement un déplacement vertical
de cette structure multicouche. C’est pourquoi une multicouche simulée
avec un déplacement de sa structure multicouche donne le même résultat
qu’une surface réfléchissante dont la surface a un écart de hauteur.
Cependant, le modèle de Takagi-Taupin calcule la propagation de l’onde
incidente dans le volume. Cela signifie que les ondes incidentes et réflé-
chies se propagent de proche en proche (de voxel en voxel) et que l’effet
d’un défaut de hauteur peut se superposer à l’effet d’un autre défaut voi-
sin, suffisamment proche. Comme cela n’est pas possible pour une surface
réfléchissante, le modèle de Takagi-Taupin peut donner des résultats dif-
férents de ceux d’une surface réfléchissante.
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Figure 6.12 – La différence de phase dans un faisceau réfléchi par une surface
réfléchissante avec un défaut est φ(h) = 4hπsin(θ)/λ, où h est la hauteur du
défaut.

6.4.2 Résultats miroirs 091116, 091124 et 170906

Les résultats suivants exploitent les résultats de mesure de front d’onde
par la méthode de tavelures en champ proche du chapitre 3. Du fait de la
linéarité de la relation entre la phase et la hauteur, les observations des
différentes variations d’amplitude et de fréquence spatiale de défaut des
figures (6.13),(6.15) et (6.17) sont identiques à celles formulées pour les
cartographies de phase obtenues avec la méthode des tavelures.
Pour réduire le temps de calcul, le nombre de profils des topographies de
hauteur a été réduit à dix en moyennant plusieurs profils. Cela explique
l’apparence dégradée des cartographies de phase.
Les principaux paramètres de simulation sont définis par la configuration
expérimentale de la mesure du front d’onde du faisceau réfléchi. Pour le
miroir multicouche 091116, l’énergie est fixée à 15 keV, l’angle d’incidence
est de 11.0 mrad. Avec le miroir 091124, l’énergie est aussi fixée à 15 keV et
l’angle d’incidence expérimental est de 11.1 mrad. La multicouche 170906
est illuminée avec une énergie de 17 keV, (λ = 0.7293 Å), l’angle d’inci-
dence est de 14.8 mrad. Les effets de cohérence partielle du faisceau sont
déjà présents dans les mesures du front d’onde ; pour ne pas prendre en
compte deux fois les effets de cohérence, la simulation ne doit pas simu-
ler un faisceau incident partiellement cohérent (mais un faisceau cohérent).

miroir 091116

Le résultat de simulation de la multicouche 091116 avec les défauts de
hauteur de la figure (6.13) est présenté figure (6.14). L’intensité réfléchie à
la surface de la multicouche présente un faible gradient continu dans la
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Figure 6.13 – Topographie de hauteur reconstruite en utilisant la relation phase-
hauteur de la figure (6.11) à partir des valeurs de phase obtenues par mesure des
tavelures en champ proche de la multicouche 091116.

direction longitudinale (la différence d’intensité maximale est de 1%). Sur
la phase de l’onde réfléchie à la surface du miroir 091116, nous retrouvons
la même cartographie de phase que celle obtenue expérimentalement (et
avec la réduction du nombre de profils). Cela se vérifie en particulier en
comparant les profils centraux de mesures de tavelures et de simulations,
où les deux courbes sont identiques. La convergence a été obtenue avec
une seule itération.

miroir 091124 et 170906

De la même manière que pour la multicouche 091116, les défauts de
hauteur illustrés figures (6.15) et (6.17) ont été appliqués aux miroirs respec-
tifs et les résultats des simulations sont donnés figures (6.16) et (6.18). Les
intensités réfléchies à la surface de ces multicouches ne sont pas constantes.
En effet, des oscillations périodiques sont identifiables pour la multicouche
091116 dans la direction longitudinale avec une amplitude d’oscillation in-
férieure à 1% de l’intensité moyenne réfléchie. Tandis que celle réfléchie par
la multicouche 170906 est encore plus faible (inférieure à 1% de l’intensité
réfléchie moyenne) et est plus aléatoire. La présence de ces faibles varia-
tions périodiques peut s’expliquer pour le miroir 091124 par l’amplitude
des défauts de hauteur qui est plus importante que dans la multicouche
091116. Cela est donc cohérent avec la qualité de substrat utilisé sous
cette multicouche, qui est de qualité inférieure, comparé à la multicouche
091116. Cependant, cette explication ne semble pas être vraie pour la mul-
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Figure 6.14 – Résultat de simulation de Takagi-Taupin obtenu pour la topographie
initiale du miroir multicouche 091116. Le profil central de la phase est comparé
avec la phase mesurée par la méthode des tavelures en champ proche. L’écart de
phase sur la phase simulée provient de la modification de l’épaisseur de bicouche
effectuée dans le modèle numérique (voir chapitre 4).
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Figure 6.15 – Topographie de hauteur reconstruite en utilisant la relation phase-
hauteur de la figure (6.11), à partir des valeurs de phase obtenues par mesure des
tavelures en champ proche de la multicouche 091124.

ticouche 170906. Les propriétés de la multicouche 170906 sont différentes
(l’épaisseur de la bicouche est de 2.5 nm) ainsi que les conditions d’illumi-
nation (énergie de 17 keV et angle de réflexion de 14.8 mrad).
Les résultats de phase des ondes réfléchies résultants des topographies de
défaut de hauteur sont respectivement identiques à ceux mesurés avec la
méthode des tavelures en champ proche. La méthode itérative de recons-
truction a donc convergé en une itération pour les miroirs 091116 et 170906.

6.4.3 Conclusion des résultats

Les résultats de reconstruction des topographies des défauts de hau-
teur montrent que la méthode itérative proposée a fonctionné. Elle permet
de retrouver par la simulation la cartographie de phase obtenue par la
mesure des tavelures en champ proche en une seule itération du fait de la
relation linéaire entre la phase de l’onde réfléchie et la hauteur de défaut.
Cette linéarité est non seulement vraie pour tous les décalages en hauteur
de la structure multicouche d’une multicouche parfaite plate comme nous
l’avons expliqué dans le paragraphe 6.4.1, mais aussi lorsque des gradients
de hauteur non nuls sont présents, comme dans les topographies des fi-
gures (6.13), (6.15) et (6.17). Cela démontre que notre modèle numérique
des équations de Takagi-Taupin est, du point de vue de la phase de l’onde
réfléchie, équivalent à une surface réfléchissante. De plus, le modèle prend
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Figure 6.16 – Résultat de simulation de Takagi-Taupin obtenu pour la topographie
initiale du miroir multicouche 091124. Le profil central de la phase est comparé
avec la phase mesurée par la méthode des tavelures en champ proche. L’écart de
phase sur la phase simulée provient de la modification de l’épaisseur de la bicouche,
effectuée dans le modèle numérique (voir chapitre 4).
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Figure 6.17 – Topographie de hauteur reconstruite en utilisant la relation phase-
hauteur de la figure (6.11), à partir des valeurs de phase obtenues par mesure des
tavelures en champ proche de la multicouche 170906.

en considération le coefficient de réflexion angulaire de la multicouche en
modulant l’onde réfléchie en fonction des gradients de hauteur.
Les topographies reconstruites montrent les propriétés des défauts de hau-
teur responsables des perturbations de phase dans le faisceau réfléchi.
L’amplitude des défauts de hauteur est telle que la contribution princi-
pale à ces défauts est probablement le substrat sur lequel est déposée la
multicouche. En effet, l’amplitude des défauts de période mesurés avec la
méthode θ/2θ Imaging est au maximum de l’ordre de 1% de la période.
Cette quantité multipliée par le nombre de bicouches produit dans le cas
le plus favorable, un écart de hauteur maximal induit par la déposition
de l’ordre de 2.4 nm pour la multicouche 091116 (épaisseur de la bicouche
4 nm et 60 bicouches).

6.5 Propagation des ondes réfléchies

6.5.1 Résultats des miroirs 091116, 091124 et 170906

Les ondes réfléchies par les multicouches dont les topographies de dé-
faut de hauteur ont été reconstruites par la méthode itérative précédente
sont maintenant propagées. Les défauts de hauteur reconstruits à partir
des données expérimentales contiennent les effets induits par les largeurs
de cohérence spatiale du faisceau et par la fonction d’étalement du point
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Figure 6.18 – Résultat de simulation de Takagi-Taupin obtenu pour la topographie
initiale du miroir multicouche 170906. Le profil central de la phase est comparé
avec la phase mesurée par la méthode des tavelures en champ proche. L’écart de
phase sur la phase simulée provient de la modification de l’épaisseur de la bicouche
effectuée dans le modèle numérique (voir chapitre 4).
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du détecteur. La propagation des ondes réfléchies ne doit donc pas ajouter
ces considérations.
Les résultats de propagation des ondes réfléchies sont des motifs d’inten-
sité dans les faisceaux réfléchis des figures (6.19),(6.20) et (6.21) pour les
multicouches 091116, 091124 et 170906.
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Figure 6.19 – Intensité simulée du faisceau réfléchi par la multicouche 091116 avec
la topographie de défaut de hauteur figure (6.14) selon la distance de propagation.
La comparaison entre le faisceau réfléchi à 0.2 m et 1 m montre de légères variations
des motifs d’intensité. En effet ces motifs sont plus nets à la première distance.
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Figure 6.20 – Intensité simulée du faisceau réfléchi par la multicouche 091124 avec
la topographie de défaut de hauteur figure (6.16) selon la distance de propagation.
L’augmentation du contraste des motifs d’intensité avec la distance de propagation
est ici visible.

On observe que les perturbations de phase induites par les défauts
de hauteur reconstruits pour les différentes multicouches produisent des
contrastes d’intensité dans les faisceaux réfléchis. Pour les trois multi-
couches, le contraste augmente faiblement avec la distance de propagation.
La variation du contraste est plus importante sur la multicouche 091124
(figure (6.20)). La distance de propagation modifie faiblement les motifs
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Figure 6.21 – Intensité simulée du faisceau réfléchi par la multicouche 170906 avec
la topographie de défaut de hauteur figure (6.18) selon la distance de propagation.
Dans ce cas, l’augmentation de la distance de propagation produit des motifs plus
marqués c’est-à-dire, qu’elle augmente légèrement le contraste, mais semble aussi
modifier les motifs d’intensité.

d’intensité. En effet, les figures (6.19) et (6.21) montrent des motifs d’in-
tensité légèrement différents, plus flous avec une distance de propagation
plus grande. Ces variations de contraste et de motif sont faibles car les
différences de distance de propagation sont également faibles.
Les résultats pour les multicouches 091116 et 170906 montrent des motifs
d’intensité en forme de ligne d’intensité qui ressemblent fortement aux
mesures expérimentales des faisceaux réfléchis par ces multicouches dans
les mêmes conditions (figures (6.22) et (6.24)). Ce constat est moins évident
pour la multicouche 091124 où les motifs simulés ont moins la forme de
lignes. En comparaison avec les mesures du faisceau réfléchi par le miroir
multicouche 091124 (figure (6.23)), les résultats de simulation pour cette
multicouche sont plus différents.
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Figure 6.22 – Intensité mesurée du faisceau réfléchi par la multicouche 091116
dans les conditions identiques aux cas simulés figure (6.19). La zone illuminée de
la multicouche ne correspond pas exactement à la zone mesurée de la multicouche
par la méthode des tavelures.
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Figure 6.23 – Intensité mesurée du faisceau réfléchi par la multicouche 091124
dans les conditions identiques aux cas simulés figure (6.20). La zone illuminée de
la multicouche ne correspond pas exactement à la zone mesurée de la multicouche
par la méthode des tavelures.
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Figure 6.24 – Intensité mesurée du faisceau réfléchi par la multicouche 170906
dans les conditions identiques aux cas simulés figure (6.21). La zone illuminée de
la multicouche ne correspond pas exactement à la zone mesurée de la multicouche
par la méthode des tavelures.

Les variations de contraste avec la distance de propagation augmentent
avec les écarts de phase dans l’onde réfléchie. Cela s’observe avec les résul-
tats de la multicouche 091124 (figure (6.20)) où les écarts de phase sont les
plus importants. Pour les multicouches 091116 et 170906, les différences
entre motifs d’intensité simulés et mesurés proviennent des différences
de zone illuminée lors des mesures des tavelures en champ proche et
les mesures de faisceau réfléchi. Cependant, la forme géométrique des
lignes d’intensité est retrouvée et les propriétés des motifs d’intensité sont
proches.
Ce constat est différent pour la multicouche 091124. Les importants écarts
de phase dans l’onde réfléchie peuvent en être la cause. Cependant, si la
forme des motifs d’intensité simulés ne correspond pas aux lignes obser-
vées expérimentalement, il faut tenir compte de la différence d’échelle de
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mesure dans la direction verticale de la figure (6.20). En effet, les résultats
de simulation donnent un agrandissement, dans cette direction, différent
de celui de la figure (6.23). Mis à la même échelle il est possible que la
forme des motifs d’intensité se rapprochent.
Une cause complémentaire, pourrait venir des effets induits par les lar-
geurs de cohérence spatiale. En effet, lors de la mesure des tavelures en
champ proche, la contribution des largeurs de cohérence spatiale, fixée par
la distance échantillon/détecteur, est constante. Les simulations de propa-
gation considèrent ces effets de cohérence spatiale identiques, pour toutes
les distances de propagation. Cela peut produire des résultats différents
lorsque la distance de propagation simulée est très différente de la distance
échantillon/détecteur utilisée pour la mesure des tavelures.

6.5.2 Conclusion des résultats

Les résultats de simulation des propagations des ondes réfléchies par
les multicouches avec leurs défauts de hauteur reconstruits par la méthode
énoncée dans la partie §6.4, montrent des résultats proches des mesures de
faisceau réfléchi. Cela montre que les outils développés permettent de re-
trouver et de simuler des défauts de hauteur dans la structure multicouche,
mais aussi de prévoir les motifs d’intensité dans le faisceau réfléchi. Des
tests de caractérisation des défauts de hauteur peuvent être simulés afin
de définir des contraintes de fabrication de miroir multicouche, en vue
d’éviter la présence de contraste d’intensité dans le faisceau réfléchi.

6.6 Conclusion du modèle

Nous avons modifié un modèle numérique basé sur les équations de
Takagi-Taupin pour prendre en considération des défauts de hauteur de la
structure multicouche. Les premiers tests ont permis de valider les résul-
tats de simulation de cas simples. Des vérifications ont été effectuées pour
établir les biais et les contraintes numériques liés au bon fonctionnement
des simulations.
Les tests de propagation de l’onde réfléchie par une multicouche ont per-
mis de mettre en évidence les difficultés de reconstruction des défauts de
hauteur à l’origine des lignes d’intensité, en étudiant les intensités mesu-
rées dans un détecteur. La mesure de front d’onde par les tavelures en
champ proche et la méthode itérative ont permis de simplifier et de limiter
le problème de la reconstruction des défauts de hauteur par l’utilisation de
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la phase.
Les simulations du modèle numérique de Takagi-Taupin montrent que les
défauts de hauteur de la structure multicouche sont analogues aux défauts
de hauteur d’une surface réfléchissante. En considérant nos hypothèses de
travail dans le modèle numérique, il est désormais simple de reconstruire
les défauts de hauteur d’un miroir multicouche. Ainsi, si l’on considère que
ce sont principalement les défauts de hauteur de la structure multicouche
qui produisent les distorsions de phase dans l’onde réfléchie par la multi-
couche, alors les défauts de hauteur de la structure multicouche peuvent
être calculés simplement à partir d’une surface réfléchissante. L’intensité
réfléchie peut alors être modulée par un coefficient de réflexion angulaire
en fonction de la pente locale.
De plus, les modèles de propagation de Fresnel et de largeur de cohérence
partielle de faisceau permettent de simuler des situations réelles d’utili-
sation des miroirs multicouches, utiles pour un travail d’optimisation des
miroirs multicouches.

162



163



Chapitre 7

Conclusion
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7.1 Conclusions générales

Ce projet de thèse est centré sur l’élaboration d’un modèle numérique
et sur des simulations de défaut dans les multicouches en vue de l’étude
des lignes d’intensité observées dans le faisceau réfléchi de ces miroirs.
L’implémentation de défaut dans notre modèle numérique des équations
de Takagi-Taupin nous a conduit à vérifier nos hypothèses sur la nature
des défauts dans une multicouche.
Pour cela, des campagnes de mesure et d’analyse de données de faisceau
de rayons X réfléchis, de cohérence spatiale, d’holographie, de tavelures
en champ proche, de "Rocking Cuve Imaging", et de θ/2θ Imaging, ont été
réalisées.Ces deux dernières ont été appliquées pour la première fois aux
multicouches. Un modèle numérique des équations de Takagi-Taupin a été
modifié pour considérer des défauts de hauteur de la structure multicouche
des miroirs multicouches. Des modèles complémentaires de propagation
de Fresnel et d’intensité mutuelle ont été produits pour permettre les com-
paraisons des résultats de simulation avec les résultats expérimentaux. Des
simulations ont alors été faites pour tester le modèle, avant d’effectuer les
simulations et de déterminer les défauts à l’origine des lignes d’intensité
dans le faisceau réfléchi. La multitude d’informations de nature expéri-
mentale et numérique, et pour certaines totalement nouvelles, permettent
d’apporter de nouvelles connaissances sur les origines des lignes d’inten-
sité.
A partir de ces résultats, une série d’observations sont discutées dans le
paragraphe suivant.

7.1.1 Discussions

Les premières informations que l’on peut interpréter avec les résultats
expérimentaux sont celles concernant la forme des défauts qui produisent
les lignes d’intensité. La forme étirée des variations d’intensité suppose que
les défauts soient eux aussi étirés et qu’ils forment un ensemble de "crêtes et
vallées" dans le cas de défaut de hauteur. Or, ces "crêtes et vallées" n’étaient
pas observées avec les mesures d’interférométrie Fizeau. L’explication de
la forme étirée des lignes d’intensité a deux origines.
La première , la plus importante, est l’effet de projection à angle rasant
discuté dans le chapitre 3 (§3.3.3) ; la seconde accentue la formation des
lignes d’intensité en diminuant le contraste de manière anisotropique, du
fait des largeurs de cohérence spatiale de la source, différentes dans les
directions horizontale et verticale (voir chapitre 5 , §5.4).
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Le lien entre la cohérence du faisceau et le contraste des motifs d’inten-
sité réfléchis par une multicouche est connu.Ce sont ces deux contributions
qui donnent la forme des lignes d’intensité dans le faisceau réfléchi.
Les effets des défauts à l’origine des motifs d’intensité sont donc une per-
turbation de la phase dans le faisceau réfléchi. Nous avons identifié deux
types de défaut potentiellement responsables de la perturbation de phase.
Le défaut de hauteur traduit un déplacement vertical de la structure mul-
ticouche tout en conservant l’épaisseur des bicouches. Les défauts de hau-
teur sont provoqués par un défaut à la surface du substrat qui se transmet
localement à toute la structure multicouche (au-dessus de ce défaut), mais
aussi par des défauts de période (des écarts de période de 1/100eme de la
période, multiplié par 10 bicouches produisent déjà un défaut de hauteur
de 1/10eme de période). Le défaut de période est une variation de la pé-
riode locale (épaisseur de bicouche moyenne) qui serait induite par une
déposition des matériaux pas parfaitement homogène lors de la fabrica-
tion de la multicouche. Il existe aussi des phénomènes d’inter diffusion et
de rugosité aux interfaces des couches mais nous considérerons ici qu’ils
ne modifient pas l’épaisseur de la bicouche. Même si l’inter diffusion et
la rugosité sont des paramètres importants dans une multicouche, ils ne
semblent pas contribuer à perturber la phase de l’onde réfléchie et n’ont
donc pas été considérés.

Le problème des lignes d’intensité est donc de retrouver les contribu-
tions indépendantes des défauts de hauteur et des défauts de période par
rapport aux effets de phase. Habituellement, les multicouches sont carac-
térisées (à l’ESRF) par interférométrie visible type Fizeau. Cependant, cette
méthode présente deux inconvénients. Le premier est de caractériser seule-
ment la surface de la multicouche. C’est pourquoi, elle ne permet pas de
répondre sur l’origine des variations de hauteur, à savoir la transmission
des défauts de surface du substrat et/ou les variations de période.
Le second est que la mesure est effectuée avec de la lumière visible, tandis
que les multicouches sont exploitées avec des rayons X dans des configu-
rations expérimentales très différentes (incidence normale pour le visible
et incidence rasante pour les rayons X). Cela signifie que les sensibilités de
mesure de hauteur et les résolutions spatiales peuvent ne pas être perti-
nentes pour le problème des lignes d’intensité avec les rayons X.

Pour répondre aux inconvénients des mesures d’interférométrie, les
méthodes d’imagerie (rayons X) par diffraction de Bragg ont été expéri-
mentées pour la première fois sur des miroirs multicouches. Respective-
ment, les mesures de Rocking Curve Imaging et θ/2θ Imaging pourraient
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fournir indépendamment et avec une grande sensibilité, les défauts de
pente et les défauts de période. Ces techniques expérimentales permet-
traient donc de distinguer les différences de contribution aux effets de
phase entre les défauts de hauteur et de période. Nous avons mentionné
les spécificités des multicouches et en particulier la largeur à mi-hauteur
des courbes de réflectivité, qui limitent fortement la résolution spatiale des
mesures de Rocking Curve Imaging pour les multicouches. Pour cela, une
solution expérimentale aux mesures de RCI est proposée en annexe D.
Les traitements de données ainsi que les analyses ont été adaptés et sont
détaillés en annexe C. En définitive, les mesures par imagerie de diffraction
de Bragg ont été adaptées et ont permis de conclure que les multicouches
possèdent aussi des défauts de hauteur et des défauts de période. A terme,
ce travail pourrait fournir aux futurs utilisateurs de miroir multicouche, de
nouvelles méthodes de caractérisation rayons X des miroirs multicouches
à trois dimensions et en particulier les défauts de pente et les défauts de
période de la structure multicouche.

Les mesures des tavelures en champ proche sont des mesures de la
phase de l’onde réfléchie par les miroirs multicouches. La phase mesu-
rée est produite par les contributions mêlées des défauts de hauteur et
de période. Cette technique permet dans le cas de surface réfléchissante,
d’obtenir la topographie de hauteur de la surface, comme pour le substrat
de silice super polie de la multicouche 170906. Mais cela n’est pas possible
pour les multicouches. L’observation des résultats de mesure des tavelures
en champ proche permet de comparer les effets de phase produits par les
différentes multicouches étudiées.
Ainsi, nous avons observé que la multicouche 091116, avec un substrat de
meilleure qualité que la multicouche 091124, produit des effets de phase
moins importants, pour les mêmes caractéristiques de dépôt. Cela apporte
une confirmation supplémentaire de l’influence importante du substrat sur
les lignes d’intensité produites par la multicouche. De plus, en comparant
la phase de l’onde réfléchie par le substrat nu avec celle de la multicouche
170906 déposée sur ce substrat, nous voyons que la phase de l’onde réflé-
chie est différente. Cela traduit une contribution du volume de diffraction
de la multicouche qui s’ajoute aux effets de phase produits par des défauts
de hauteur.
Les mesures de phase avec les tavelures en champ proche ont aussi été
utilisés pour les simulations.
En résumé, les résultats des mesures des tavelures en champ proche,
montrent la prédominance de la qualité du substrat sur les défauts de
hauteur, mais aussi l’importance de considérer les effets du volume de
diffraction des miroirs multicouches.
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Les campagnes de mesure ont conduit à adapter et à proposer de nou-
velles méthodes de caractérisation des miroirs multicouches. Ces dernières
ont fourni des résultats qui sont utiles à la compréhension des défauts dans
les multicouches. De plus, certains résultats ont été exploités dans des si-
mulations, pour ce travail de thèse. Cependant, ces nouvelles méthodes de
caractérisation rayons X des miroirs multicouches, seront aussi utiles pour
les fabricants de miroir multicouche.

Les travaux de modélisation ont été effectués avec la modification d’un
modèle existant de miroir multicouche elliptique pour intégrer les défauts
de hauteur de la structure multicouche. Des tests et des simulations ont
montré la complexité de la reconstruction par simulation des défauts, en
étudiant les lignes d’intensité produites. Ainsi, c’est la phase de l’onde
réfléchie qui doit être utilisée pour la reconstruction des défauts d’une
multicouche. Les mesures de front d’onde comme les méthodes de tave-
lures en champ proche ou d’holographie permettent de reconstruire les
défauts de hauteur avec notre modèle numérique des équations de Takagi-
Taupin. Cependant, cette reconstruction ne tient compte que des défauts de
hauteur de la structure multicouche et les résultats de simulation montrent
que le modèle produit des résultats équivalents à ceux d’une surface réflé-
chissante.
Cette observation est cohérente avec les considérations des défauts de
hauteur seuls dans le modèle numérique. Pour être complet, le modèle
doit prendre en compte les défauts de période qui représentent le volume
de diffraction de la multicouche. Cependant, nous montrons ainsi que la
considération des défauts de hauteur de la structure multicouche du point
de vue de la phase est analogue à ceux d’une surface réfléchissante. La
contribution du substrat et donc indirectement celle des défauts de hau-
teur est démontrée expérimentalement, comme étant la plus importante.

Des reconstructions de défaut ont été produits par méthode itérative
avec les résultats de mesure des tavelures en champ proche et avec notre
modèle. Nous avons ainsi réussi à reconstruire les défauts de hauteur (équi-
valents) qui produisent les distorsions de phase de l’onde réfléchie et donc
des lignes d’intensité. Cette méthode itérative a aussi permis de montrer
l’équivalence des effets des défauts de hauteur d’une surface réfléchissante
pour les cas réels des multicouches étudiés. Ainsi, il est possible de recons-
truire simplement à partir d’une relation analytique simple les défauts de
hauteur équivalents d’une multicouche dont les perturbations de phase (et
donc des lignes d’intensité) sont mesurées avec la méthode des tavelures
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en champ proche ou par holographie.

En conclusion, l’étude des lignes d’intensité du faisceau réfléchi par
une multicouche peut s’effectuer de manière approximée grâce à une mul-
ticouche contenant des défauts de hauteur dans sa structure multicouche.
Cette approximation est très simple à évaluer car elle est analogue à une
surface réfléchissante avec des défauts de hauteur. En revanche l’étude
complète des défauts de la multicouche exige de simuler la propagation
des ondes incidentes et diffractées dans le volume de la multicouche, afin
de considérer les défauts de période. Ces défauts sont difficiles à intro-
duire dans notre modèle, principalement en raison de l’usage initial du
modèle que nous avons modifié. Cependant, un modèle utilisant la solu-
tion analytique de l’onde complexe (amplitude et phase de l’onde) d’une
multicouche parfaite (annexe A) peut permettre une implémentation à la
fois des défauts de hauteur et des défauts de période. De plus, le calcul de
la propagation dans le volume de la multicouche peut être fait indépen-
damment pour chaque voxel, si on considère que chaque voxel n’influence
pas les voxels voisins. Cela est vérifié si le voxel est équivalent au volume
de diffraction d’un photon X. L’intérêt supplémentaire d’un tel modèle sera
de s’affranchir de calcul numérique dans un volume et de limiter considé-
rablement le nombre de calculs à effectuer.

7.1.2 Perspectives

Ce travail de doctorat a établi les bases de l’étude des motifs d’inten-
sité produits dans le faisceau réfléchi des miroirs multicouches, selon les
aspects expérimentaux, de modélisation numérique et de simulation. Cha-
cun de ces aspects peut être approfondi ou amélioré pour tenter de définir
les critères de fabrication de miroir multicouche où les lignes d’intensité
dans le faisceau réfléchi sont minimisées.

Les mesures de défaut dans les multicouches peuvent être effectuées
avec les méthodes d’imagerie en diffraction de Bragg et de mesure de
front d’onde. La mesure de Rocking Curve Imaging peut être améliorée en
ajoutant un dispositif réduisant la largeur de la "Rocking Curve", mesurée
de la multicouche. Ce dispositif est détaillé en annexe D, et consiste en
l’utilisation d’un cristal. Ce cristal agira alors comme un filtre angulaire du
faisceau diffracté.

La modélisation des défauts de la multicouche pourrait être complétée
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avec un nouveau modèle qui reprend la solution analytique de la réflecti-
vité complexe d’une multicouche avec les équations de Takagi-Taupin. Ce
modèle permettra de simuler à la fois les défauts de hauteur et les défauts
de période. Ainsi, les simulations permettront de comparer les effets de
phase produits purement par une différence de période, avec les effets de
phase produits par des défauts de hauteur. Des reconstructions des défauts
de hauteur et de période combinés seront alors à tester et à comparer avec
les mesures de front d’onde, par les méthodes des tavelures en champ
proche ou par holographie.

Enfin, des simulations de propagation d’onde avec la phase perturbée
permettraient d’explorer les possibilités de l’effet Talbot. Si l’on sait que
seule une multicouche parfaite ne produit pas de motif d’intensité dans
son faisceau réfléchi, l’effet de Talbot lui peut permettre de rechercher des
conditions de phase (amplitude et gamme fréquentielle) où les motifs d’in-
tensité sont suffisamment petits pour ne pas être observés par le détecteur.
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Annexe A

Modélisation de multicouche avec
la solution analytique des
équations de Takagi-Taupin
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A.1 Principe de modélisation

Figure A.1 – Représentation de deux voxels indépendants. La direction d’in-
cidence et la diffraction de Bragg, fixent une seule direction de propagation des
photons. Il est donc possible de définir, à partir des pixels du détecteur dont la taille
est Spix, le volume de diffraction (maximal) nécessaire pour réfléchir les photons
X détectés dans un pixel (schématisé par les zones en surbrillance). La taille à la
surface de la multicouche du voxel est : Svox =

Spix

sinθ .

La figure (A.1) montre que la direction des photons X réfléchis permet
de définir les volumes de diffraction qui contribuent à la réflexion des
photons X. En considérant des voxels correspondants aux volumes de dif-
fraction des photons X, les voxels peuvent être considérés indépendants.
Une multicouche peut être alors décomposée en voxels indépendants,
chaque voxel se comportant alors comme une petite multicouche. Pour
reproduire les défauts de période et de pente (ou de hauteur) d’une mul-
ticouche, des variations entre chaque voxel de la période et de pente de
la structure multicouche doivent être considérées. C’est à dire que chaque
voxel est équivalent à une multicouche parfaite avec une période et une er-
reur de pente. Le calcul de l’onde complexe (amplitude et phase) réfléchie
par le voxel peut être fait à partir de la solution analytique des équations
de Takagi-Taupin. Ce calcul doit être effectué pour tous les voxels qui com-
posent la multicouche.
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A.2 solution analytique des équations de Takagi-
Taupin

Rappelons le système d’équations différentielles de Takagi-Taupin 4.4


(
α0∂x + β0∂z

)
E0 = i

(
u0 E0 + u1Eh ei

−→
h ·−→u
)

(
αh∂x − βh∂z

)
Eh = i

(
(u0 + σ) Eh + u1 E0 e−i

−→
h ·−→u
) (A.1)

Avec ui = kχi/2, σ = ξ
2k ainsi que α0,h =

−→
k0,h · −→ux et β0,h =

−→
k0,h · −→uz.

La solution au cas d’une multicouche parfaite et plate, le problème
est homogène dans la direction −→ux, alors ∂xE0,h = 0, −→u = −→0 ; pour alléger
l’écriture considérons β0,h = β = sin(θB), et le système devient :

{
β∂zE0 = i

(
u0 E0 + u1 Eh

)

−β∂zEh = i ((u0 + σ) Eh + u1 E0)
(A.2)

Étudions la solution aux équations différentielles de la forme E0 = eiω s et
Eh = ρ eiω s. Où s = z/β. En remplaçant dans (A.2), les équations deviennent :

ω = u0 + ρu1
−ρω = (u0 + σ)ρ + u1

(A.3)

qui une fois associées entre elles donne :

ω2 + ω ((u0 + σ) − u0) = u0 (u0 + σ) − u1u1 (A.4)

Les solutions sont :

ω1,2 =
−σ ±

√
σ2 + 4

(
σu0 + u2

0 − u1u1

)

2
Les coefficients ρ1,2 sont calculés avec ρ1,2 =

ω1,2−u0

u1
. Les solutions aux

équations de Takagi Taupin ont donc les formes suivantes :

E0 = C1 eiω1 s + C2 eiω2 s

Eh = C1ρ1 eiω1 s + C2ρ2 eiω2 s (A.5)

Les conditions aux limites de la multicouche permettent de déterminer
les constantes C1,C2. E0(z = s = 0) = 1 ;Eh(z = s = 0) = R où R est la réflecti-
vité ; Eh(z = t→ s = T) = 0 avec t l’épaisseur de la multicouche et T = t/β.
Ainsi,
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E0(s = 0) = 1 = C1 + C2 (A.6)

R = C1ρ1 + C2ρ2 (A.7)

Eh(s = T) = C1ρ1 eiω1 T + C2ρ2 eiω2 T = 0 (A.8)

En utilisant (A.6) l’équation (A.8) permet d’obtenir :

C2 =
−ρ1eiω1T

ρ2eiω2T−ρ1eiω1T ; C1 =
ρ2eiω2T

ρ2eiω2T−ρ1eiω1T (A.9)

Alors la réflectivité complexe s’obtient en introduisant (A.9) dans (A.10).

R = ρ1ρ2
eiT(ω2−ω1) − 1
ρ2eiT(ω2−ω1) − ρ1

(A.10)

Exemple de script de la solution analytique

Le script suivant permet d’effectuer ce calcul avec le logiciel Mathema-
tica.
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In[26]:= n1 = 1 - 1.95 * 10^-5 + I 3.31 * 10^-6;

In[27]:= n2 = 1 - 3.23 * 10^-6 + I 1.19 * 10^-9;

In[28]:= X1 = n1^2 - 1;

In[29]:= X2 = n2^2 - 1;

In[30]:= cx1b = IntegrateX1 * Exp-I * 2 * Pi * 1 * z / 4, {z, -2, 0} +

IntegrateX2 * Exp-I * 2 * Pi * 1 * z / 4, {z, 0, 2}  4

Out[30]= -2.10641 × 10-6 - 0.0000103577 ⅈ

In[31]:= cx1 = IntegrateX1 * Exp-I * 2 * Pi * (-1) * z / 4, {z, -2, 0} +

IntegrateX2 * Exp-I * 2 * Pi * (-1) * z / 4, {z, 0, 2}  4

Out[31]= 2.10641 × 10-6 + 0.0000103577 ⅈ

In[32]:= cx0 = (Integrate[X1, {z, -2, 0}] + Integrate[X2, {z, 0, 2}]) / 4

Out[32]= -0.0000227298 + 3.31113 × 10-6 ⅈ

In[33]:= wavL = 0.0826;

In[34]:= k = 2 * Pi  wavL;

In[35]:= u0 = cx0 * k  2;

In[36]:= u1b = cx1b * k  2;

In[37]:= u1 = cx1 * k  2;

In[38]:= thb = 0.0109;

In[39]:= aalfa = 2 * tth - thb * Sin2 * thb * k  2;

In[40]:= ddta = u0 + aalfa^2 - 4 * u1 * u1b - u0 + u0 + aalfa;

In[41]:= w1 = -aalfa + Sqrtaalfa^2 + 4 * u0^2 + u0 * aalfa - u1 * u1b  2

Out[41]=

1

2

√4 5.82731 × 10-7 - 1.5462 × 10-7 ⅈ - (0.00143347 - 0.000208818 ⅈ) (-0.0109 + tth) +

2.74944 (-0.0109 + tth)2 - 1.65814 (-0.0109 + tth)

In[42]:= w2 = -aalfa - Sqrtaalfa^2 + 4 * u0^2 + u0 * aalfa - u1 * u1b  2

Out[42]=

1

2

-√4 5.82731 × 10-7 - 1.5462 × 10-7 ⅈ - (0.00143347 - 0.000208818 ⅈ) (-0.0109 + tth) +

2.74944 (-0.0109 + tth)2 - 1.65814 (-0.0109 + tth)

In[43]:= ro1 = (w1 - u0)  u1b;

In[44]:= ro2 = (w2 - u0)  u1b;

In[45]:= tt = 4 * 60  Sinthb;

In[46]:= res = ro1 * ro2 * (Exp[I * tt * (w2 - w1)] - 1) / (ro2 * Exp[I * tt * (w2 - w1)] - ro1);



In[47]:= rc = Plot Conjugate[res] * res, tth, 0.008, 0.018 , PlotRange All

Out[47]=

0.010 0.012 0.014 0.016 0.018
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0.6

In[50]:= Show %48, AxesLabel HoldForm angle rad , HoldForm Intensity[u.a] ,

PlotLabel HoldForm Rocking Curve ,

LabelStyle 18, GrayLevel[0] , GridLines Automatic

Out[50]=
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2     Flat-TTsolution2.nb



Annexe B

Résultats Imagerie par diffraction
de Bragg multicouche 091124
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B.1 Image du faisceau diffracté

B.1.1 Configuration expérimentale

La configuration expérimentale utilisée pour les mesures de la multi-
couche 091124, est la même que pour la multicouche 091116 (voir chapitre
3, §3.4.2). On rappelle ici cette configuration :

L’énergie du faisceau monochromatique de rayons X est de 15 keV. L’
utilisation de la caméra FRELON se fait avec l’optique ×20.
La surface illuminée de la multicouche est constante (quel que soit l’angle
de la multicouche par rapport au faisceau incident). La largeur du faisceau
est fixée par le champ de vue de la caméra FRELON (1.53 × 1.53 mm2).
Le plan de diffraction est vertical (soit la surface du miroir positionnée
horizontalement et le faisceau réfléchi est orienté vers le haut).

B.1.2 Paramètres de la mesure du miroir 091124

La multicouche 091124 a été caractérisée sur le diffractomètre 3 axes de
la première cabine expérimentale. Ce choix est justifié par le mode d’in-
jection (des électrons dans le synchrotron) plus faible ce jour là. L’angle
de réflexion maximal mesuré expérimentalement est 11.2 mrad. Avec des
angles de rotation pour la mesure RCI compris entre 10.6 mrad et 11.7 mrad
avec 250 angles de mesure, soit une résolution de 4.68µrad qui est proche
de la résolution angulaire disponible de l’instrument utilisé. Le temps de
comptage pour cette mesure est de soixante secondes. Le détecteur (une
caméra Frelon avec l’optique d’agrandissement ×20) est placé à 45 cm du
centre de la multicouche. Les images obtenues pour les angles de rotation
initial, médian et final sont illustrés figure (B.1).

B.2 Résultat imagerie θ/2θ : multicouche 091124

Cartographie des périodes locales multicouche 091124

La reconstruction des écarts de période obtenus pour la multicouche
091124 est donnée figure (B.2).
On peut distinguer des défauts de période principalement dans la direction
verticale (direction longitudinale à la multicouche). La fréquence spatiale
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θ = 0.60855° θ = 0.67105°θ = 0.6398°

200 µm 200 µm 200 µm

Figure B.1 – Signal réfléchi par la multicouche 091124 dans le détecteur pour
différents angles de réflexion. L’échelle d’intensité est différente pour les trois
images, car l’intensité réfléchie est faible pour les angles de réflexion θ = 0.60855◦

et 0.67105◦. On observe le déplacement vertical du signal réfléchi lié à la largeur
de la "Rocking Curve" pour une multicouche.

de ces défauts de période dans la direction verticale n’est pas constante. On
peut distinguer des zones où ces fréquences spatiales sont (relativement)
constantes.
La période (verticale) moyenne des défauts est de 1.287 mm et l’écart de
période maximal mesuré est de 4.92 · 10−2 nm.

B.2.1 Comparaison résultats imagerieθ/2θ 091116 et 091124

Le tableau suivant permet de comparer les valeurs caractéristiques des
deux miroirs que nous avons mesurés avec la méthode θ/2θ Imaging.

miroir 〈FWHM〉 (◦/mrad) 〈PPB〉 (◦/mrad) 〈∆d〉 (nm) écart type ∆d (pm)
091116 0.029174 / 0.5092 0.62594 / 10.9247 3.783 1.995
091124 0.041879 / 0.7309 0.63881 / 11.1493 3.707 6.8303

Nous observons que ces deux multicouches ont une période moyenne
équivalente. En revanche la largeur à mi-hauteur de la courbeθ/2θ est plus
grande pour la multicouche 091124 en raison d’un nombre inférieur de bi-
couches par rapport à la multicouche 091116. Les résultats montrent que
les écarts de période sont aussi plus grands pour la multicouche 091124.
Du point de vue des variations de période locale les résultats confirment
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Figure B.2 – Cartographie des périodes locales de la multicouche 091124. Des
zones avec différentes fréquences de défaut de période (épaisseur de bicouche) sont
visibles verticalement. Entre les coordonnées de l’axe vertical de 0 à 40 mm, la
fréquence des défauts est différente entre 40 et 70 mm, puis entre 70 à 80 mm, et
entre 80 à 120 ,mm.

181



que la multicouche 091124 est moins bien que la multicouche 091116. Alors,
les lignes d’intensité produites peuvent provenir d’une structure de couche
moins régulière, cela indépendamment de la qualité de la surface du sub-
strat.

B.3 Résultat RCI : multicouche 091124

Le déplacement du faisceau dans le détecteur est d’environ 650 pixels.
Pour satisfaire l’hypothèse du lien biunivoque entre les pixels et les voxels
il faut donc moyenner 650 pixels. Alors la taille longitudinale d’un voxel
est de 41.6 mm. Comme pour le miroir 091116, cette taille de voxel ne per-
met pas d’obtenir les erreurs de pente locales correspondantes avec notre
problème. Le résultat montré figure (B.3) confirme cette observation.
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Figure B.3 – l’image en haut à gauche est le résultat des PPB obtenues pour
chaque voxel de la multicouche 091124. Les "Rocking Curve" de trois points
sont détaillées avec les courbes expérimentales et leurs fonctions ajustées de type
log-normal sont montrées.
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Annexe C

Imagerie par diffraction de Bragg :
traitements des données et
contraintes
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C.1 Traitements des données numériques à ap-
pliquer : RCI

La RCI (Rocking Curve Imaging) est l’application par imagerie de
l’étude des "Rocking Curve". Plusieurs traitements doivent être appliqués
sur les données pour supprimer des artefacts et distorsions induits par
l’instrumentation.

Renormalisation

Le flux d’électrons produisant le rayonnement synchrotron X diminue
plus ou moins rapidement avec le temps selon le mode de répartition des
électrons dans le booster synchrotron et la fréquence de re-injection d’élec-
trons choisie. Le premier traitement de données consiste à renormaliser
l’intensité mesurée par le détecteur pour tenir compte de la décroissance
du courant d’électrons dans l’anneau.
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Figure C.1 – Courbe de réflectivité moyenne de la multicouche 091124, sans
renormalisation avec quatre injections d’électrons (dans l’anneau de stockage du
synchrotron) désignées par les flèches rouges.

Réduction du bruit

Tous les instruments de mesure ajoutent du bruit aux intensités mesu-
rées. Ici l’origine du bruit est la matrice de pixels qui compose le détecteur.
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Ces derniers n’ayant pas la même réponse, ils introduisent un décalage
dans l’intensité mesurée. Des ’points chauds’ sont aussi présents lorsque
qu’un pixel est endommagé et indiquent une valeur correspondant à une
intensité saturée. Ces différences de réponse peuvent être identifiées au
moyen d’une acquisition sans l’illumination de la caméra, par des rayons
X. Puis il suffit de soustraire la contribution du bruit pour chaque image
obtenue.

Interpolation

Au regard de la largeur de la "Rocking Curve", la différence d’angle de
la projection de la surface de la multicouche dans le plan de détection n’est
pas négligeable. Ainsi, il y a dans le détecteur une variation du nombre
de pixels illuminés durant la mesure. Il faut donc préalablement corriger
cette différence de projection par une interpolation linéaire en fonction de
l’angle de réflexion. C’est-à-dire que lorsque l’angle de réflexion augmente,
un sur-échantillonnage permet d’augmenter le nombre de pixels illuminés
ce afin de faire correspondre le nombre de pixels illuminés dans le détec-
teur pour tous les angles de réflexion. L’intensité virtuelle attribuée aux
nouveaux pixels est calculée par régression linéaire.
Cela compense aussi la variation du flux de rayons X qui illumine la
multicouche selon l’angle de rotation. Ainsi, l’intensité réfléchie est indi-
rectement corrigée en fonction de l’intensité incidente.

Retrait des imperfections du faisceau

L’étape importante du traitement est le retrait des contributions induites
par le faisceau incident. En effet, le faisceau incident n’est pas parfait, son
intensité n’est pas homogène comme le montre la figure (C.2). Pour détecter
ces inhomogénéités, il faut obtenir une image du faisceau direct (c’est-à-
dire sans échantillon), en positionnant le détecteur dans l’axe du faisceau
incident . Il faut alors pondérer chaque pixel en fonction de l’intensité
qu’il reçoit. Attention, lorsque ce faisceau est réfléchi par un échantillon,
l’image du faisceau enregistrée par le détecteur se retrouve inversée (effet
de la réflexion), ce qui complique le retrait des contributions induites par
le faisceau incident. L’utilisation d’une fonction numpy flipud est généra-
lement satisfaisante (numpy.flipud pour language python est une fonction
flip up - down).
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Figure C.2 – Imperfections dans le faisceau incident. Les motifs d’intensité
peuvent être produits par des défauts présents à la surface ou dans les cristaux de
silicium du monochromateur ou par des hétérogénéités dans les fenêtres en kapton
utilisées et montées aux extrémités des tubes sous vide ou sous hélium.

Reconstruction des courbes

Une fois ce traitement effectué, l’analyse de RCI correspond à la "Ro-
cking Curve" de l’échantillon seul. L’analyse des données de RCI s’effectue
avec un code développé par Thu Nhi Tran Caliste. Le principe, à répéter
pour tous les pixels, consiste à tracer une courbe avec l’intensité mesurée
dans un pixel selon l’angle de rotation de l’échantillon. Un détecteur de
2048 × 2048 pixels produit plus de quatre millions de "Rocking Curve",
chacune associée à un volume élémentaire de l’échantillon. Ensuite, pour
chaque "Rocking Curve", un ajustement de courbe (curve fitting en an-
glais) est effectué. Celle-ci peut être effectué avec une fonction de type
gaussienne (mais introduit un biais sur la PPB) ou de type log-normal
pour considérer l’asymétrie de la courbe de réflectivité (des cristaux et des
multicouches). Cependant, le biais sur la PPB introduit avec un ajustement
gaussien peut être négligé dans le cas des cristaux, du fait de la faible lar-
geur de la courbe de réflectivité. L’ajustement de fonction permet alors de
connaître la position centrale des "Rocking Curve" ainsi que la largeur à
mi-hauteur. L’intensité intégrée est, quant à elle, directement calculée avec
la somme des intensités reçues dans un pixel, pour chaque angle, plutôt
que par intégration de la fonction ajustée.
Ces trois paramètres sont alors représentés sur une cartographie.
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C.2 Contraintes dans la mesure RCI

Nous avons vu que la reconstruction des propriétés du volume diffrac-
tant de l’échantillon était basée sur l’hypothèse d’un lien direct et unique
entre un pixel du détecteur et un seul voxel de l’échantillon. Or, dans la
mesure de RCI, plusieurs contraintes peuvent mettre en défaut cette hy-
pothèse.
La première est l’étalement Le d’un rayon par le volume diffractant illustré
sur la figure (C.3). Avec Le =

Nd sin 2θ
sinθ où N est le nombre de bicouches, d la

période, θ est l’angle d’incidence.

Figure C.3 – Étalement d’un rayon par une multicouche du fait de la diffraction
dans le volume, où Le est la largeur d’étalement.

Si cet étalement est supérieur à la taille d’un pixel dans le plan de détec-
tion, alors cela signifie que pour un photon X diffracté par l’échantillon, la
contribution de volume diffractant sera étalée sur une surface supérieure à
celle d’un pixel. Il y a alors pollution du pixel voisin, sans pouvoir séparer
les contributions. La solution consistera à moyenner plusieurs pixels pour
faire des pixels plus grands. En contrepartie, la résolution spatiale de la
mesure sera diminuée.
Dans notre cas expérimental l’étalement Le = 0.479μm est inférieur à la
taille effective d’un pixel (0.75μm).

Erreur de ciblage Ec

La seconde contrainte possible que nous appellerons "erreur de ciblage"
(illustrée figure (C.4)), est associée aux erreurs d’inclinaison et à la largeur
de la "Rocking Curve" des multicouches. Elle traduit le fait qu’un voxel de
l’échantillon ne cible pas le pixel qui lui est associé, à cause de son erreur
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d’orientation. Ce cas est possible car la FWHM des "Rocking Curve" de la
multicouche autorise des plans désorientés à diffracter en même temps que
des plans correctement orientés. "L’erreur de ciblage" Ec est donc la dis-
tance entre les projections du voxel dans le plan de détection avec et sans
désorientation. Ec = D sin δθ, où D est la distance échantillon-détecteur
et δθ l’angle de désorientation. Si "l’erreur de ciblage" est supérieure à la
taille d’un pixel, alors la solution à appliquer est la même que pour un
étalement Le.

 δθ θB

 θB  θB+δθ 

Pn

Pn+1

Ec

Détecteur

FigureC.4 – La multicouche contient deux voxels avec la période, dont le premier
(orange) est en condition de Bragg et le second (bleu) a une structure avec une
erreur de pente d’angle δθ. Alors le pixel Pn+1 est illuminé par le voxel en orange,
mais aussi par le voxel voisin bleu car la "Rocking Curve" est large. Ec est alors
la différence entre les positions illuminées par le voxel bleu avec une erreur de
d’angle δθ (rayon en pointillé) et sans erreur de pente (rayon en ligne continue).

Connaître l’erreur de ciblage suppose de connaître les désorientations
existantes dans l’échantillon alors que celles-ci sont justement l’objectif de
la mesure de RCI, donc à priori inconnues. Ainsi, la nécessité de moyen-
ner plusieurs pixels dépendra de l’ordre de grandeur des désorientations
attendues dans l’échantillon.
Pour les multicouches, nous considérons que les désorientations des couches
sont principalement induites par le substrat. Or, nous supposons que les
erreurs de pente à la surface du substrat de la multicouche 091116 n’ex-
cèdent pas 1µrad. Ainsi, pour δθ < 1µrad, l’erreur de ciblage Ecmax = 0.3µm
est deux fois plus petite que la taille d’un pixel.
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Largeur à mi-hauteur

Le paramètre limitant le plus les possibilités de caractérisation par RCI
est la largeur à mi-hauteur de "Rocking Curve" d’une multicouche. En ef-
fet, comme nous l’avons mentionné dans le chapitre 3 sur les différences
entre les cristaux et les multicouches, la FWHM pour une multicouche est
environ cent fois celle d’un cristal. La conséquence est alors que la gamme
angulaire nécessaire pour parcourir la "Rocking Curve" d’une multicouche,
produit un déplacement non négligeable du faisceau réfléchi dans le plan
de diffraction (figure (3.6)). Ce déplacement est incompatible avec l’hypo-
thèse d’un lien direct et unique entre les pixels et les voxels.
Pour résoudre ce problème ilfaut compenser ce déplacement par un dé-
placement équivalent du détecteur. Or cela correspond à une mesure
θ/2θ Imaging et non plus à une mesure de RCI. La solution pour ef-
fectuer une mesure de RCI, tout en respectant notre hypothèse entre les
pixels et les voxels, est là aussi de moyenner plusieurs pixels. On rap-
pelle que le nombre de pixels à moyenner est donné par la relation 3.1 :
Npix = D sin(θmax−θ0)

tpix
où, D est la distance multicouche-détecteur, tpix la taille

du pixel, et θ0, θmax sont respectivement le premier et le dernier angle
de réflexion de la mesure de RCI. Pour la multicouche 091116 et avec la
configuration expérimentale que nous avons, il faut moyenner 468 pixels
dans la direction verticale. Cela a pour conséquence de réduire fortement
la résolution spatiale qui est alors largement insuffisante pour l’étude des
défauts des miroirs multicouches.
Ce problème de largeur de "Rocking Curve" est amplifié par une grande
distance multicouche-détecteur. Il est donc préférable de réduire au maxi-
mum cette distance et de s’assurer que le faisceau réfléchi reste dans le
champ de vue du détecteur, pour toute la mesure de RCI.

C.3 Traitements des données numériques à ap-
pliquer θ/2θ Imaging

De la même manière que pour la mesure de RCI, plusieurs traitements
doivent être appliqués sur les données. Il faut, comme pour la RCI, effectuer
la renormalisation de l’intensité réfléchie, supprimer le bruit du détecteur,
interpoler les images en fonction de l’angle et retirer les imperfections du
faisceau incident.
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Recentrage

Dans notre cas, nous n’avons pas réellement fait la mesure θ/2θ Ima-
ging. En effet, nous avons seulement fait l’acquisition de mesure de RCI, en
prenant soin de garder dans le champ de vue du détecteur, le faisceau dif-
fracté, pour toute l’amplitude angulaire de la "Rocking Curve". Alors, pour
reconstituer la mesure θ/2θ Imaging, un dernier traitement est à effectuer.
Il consiste à reproduire (numériquement) le déplacement du détecteur qui
suit alors le faisceau diffracté lors de la rotation de la multicouche. Alors,
le faisceau réfléchi doit apparaître immobile durant la rotation et ce par un
recentrage des images du faisceau obtenues pour la mesure de RCI.

Reconstruction des courbes

La reconstruction des courbes de réflectivité θ/2θ Imaging est effectuée
selon le même principe que pour les "Rocking Curve" et avec le même
script.
Comme pour la RCI, l’ajustement de courbe permet de connaître la position
centrale des courbesθ/2θ, ainsi que la largeur à mi-hauteur et l’intensité in-
tégrée. Ces trois paramètres des courbes θ/2θ peuvent être représentés sur
une cartographie représentant une projection des voxels de la multicouche.

C.4 Contraintes dans la mesure θ/2θ Imaging

Les contraintes de mesure sont les mêmes que pour la RCI en ce qui
concerne la largeur d’étalement Le et l’erreur de ciblage Ec. Or, dans notre
configuration expérimentale elles ne sont pas contraignants pour la me-
sure.
La largeur à mi-hauteur des "Rocking Curve" est fortement contraignante
pour la RCI, mais comme il a été expliqué auparavant, la mesure θ/2θ
Imaging compense exactement le déplacement du faisceau réfléchi lors
de la rotation. Alors, l’hypothèse essentielle de relation biunivoque entre
les voxels de la multicouche et les pixels du détecteur est respectée. Les
résultats obtenus sont donc donnés pour la résolution spatiale maximale
disponible avec le détecteur utilisé.
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C.5 Différents types de défaut rencontrés

Les défauts suivants ont été observés dans les résultats d’imagerie θ/2θ
de la multicouche 091116 (voir chapitre 3, §3.4.4). Ces défauts sont visibles
lorsque la reconstruction des courbes de réflectivité a été effectuée, sans le
retrait des imperfections du faisceau (figure C.5).

(a) (b) (c)

FigureC.5 – Cartographies des paramètres des courbes θ/2θ locales des voxels de
la multicouche 091116 projetés (pour θ = 0.662 degré) dans le plan de détection
où (a) est la cartographie de la largeur à mi-hauteur, (b) celle de l’intensité intégrée
et (c) celle de la position du pic de Bragg. Différentes zones numérotées de 1 à 4
sur la cartographie (a) montrent différents phénomènes liés à des impuretés.
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• 1er défaut
Ce type de défaut (figure (C.6)) est fixe dans le faisceau réfléchi
contrairement aux défauts de la zone numérotée 3. Leur origine
probable est la présence d’impuretés dans le faisceau incident (fi-
gure (C.6.b)), car des effets fixes ne peuvent être produits, que dans
le faisceau incident ou dans la multicouche. Or, si la multicouche
possède un défaut particulier susceptible de produire l’effet de la
figure (C.6.a), alors ce défaut est facilement identifiable par d’autres
méthodes expérimentales.
Le plus probable est donc la présence d’impuretés sur des fenêtres
en kapton.

(a) (b)

Figure C.6 – (a) défaut visible dans la cartographie de la largeur à mi-hauteur,
des résultats de mesure θ/2θ Imaging pour la multicouche 091116. (b) faisceau
incident qui illumine la multicouche. Les défauts visibles en (a), sont le fruit
d’impuretés qui apparaissent dans le faisceau incident. Ces impuretés ont plusieurs
origines possibles, comme les fenêtres en kapton.
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• 2eme défaut
Le second type de défaut est illustré en détail sur la figure (C.7.a)
et est lui aussi fixe dans le faisceau réfléchi. Cependant on peut
aisément supposer qu’il s’agit de défaut à la surface du miroir mul-
ticouche, du fait de la symétrie verticale qu’ils présentent. Cette
symétrie s’explique figure (C.7.b) par la différence de projection de
l’objet (en rouge) à la surface de la multicouche selon que le défaut
est illuminé par le faisceau incident puis diffracté (rayons en vert)
ou bien illuminé par le faisceau diffracté (rayons en orange). Ce
principe a déjà été observé dans d’autres situations expérimentales.
L’origine la plus probable est une contamination de la surface de la
multicouche.

37.5 µm

(a) (b)

FigureC.7 – (a) défaut visible dans la cartographie de la largeur à mi-hauteur des
résultats de mesure θ/2θ Imaging pour la multicouche 091116 (figure (C.5).a).
Ce défaut présente la particularité d’une symétrie d’axe horizontal qui traduit sa
présence à la surface du miroir. (b) représentation schématique d’un objet à la
surface d’un miroir (par diffraction dans le volume) produisant une figure avec
symétrie.
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• 3eme défaut
Ce troisième type de défaut que l’on observe sur la figure (C.8.a) a
la particularité d’être étalé dans la direction de la diffraction. Cela
traduit un déplacement relatif de ces défauts par rapport au faisceau
diffracté. Or ce déplacement est introduit par le "recentrage" et signi-
fie que ces défauts sont en réalité fixes, dans le champ de détection.
Cela conduit à supposer que l’origine de ces défauts est dans l’en-
semble optique du détecteur, composé du scintillateur, d’optique
visible et du capteur CCD.
De plus ces défauts ne sont pas visibles dans le bruit de mesure du
détecteur. En effet, le bruit de mesure que l’on prend soin de retirer
dans le traitement des données, est le bruit introduit par la partie
active du capteur CCD, sans illumination. Or les défauts ici décrits
ont besoin d’être illuminés pour devenir observables.

37.5 µm 

(a) (b)

FigureC.8 – (a) Troisième type de défaut visible dans la cartographie de la largeur
à mi-hauteur des résultats obtenus pour la multicouche 091116 (figure (C.5.a)).
(b) montre que la cause a des effets fixes dans le champ de détection, mais le
déplacement virtuel du "recentrage" produit cet effet d’étalement dans la direction
verticale. L’origine de ces défauts est dans l’ensemble, scintillateur, optique et
capteur électronique.
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• 4eme défaut
Les défauts de la figure (C.9) (page : 196) sont présents partout dans
le faisceau diffracté. Ils sont immobiles par rapport au faisceau, ce
qui suggère que leur origine est soit dans le faisceau incident, soit
dans le miroir multicouche. Or il n’y a pas dans le faisceau incident
de trace d’objet susceptible de produire ces stries, dans tout le fais-
ceau diffracté.
En plus de ressembler aux lignes d’intensité produites par les mul-
ticouches, les défauts de la figure (C.9) sont dans la multicouche.
Ce sont donc des défauts susceptibles d’être à l’origine des lignes
d’intensité qui font l’objet de ce projet de thèse.

37.5 µm

26 µm 26 µm 26 µm
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Figure C.9 – (a), (b) et (c) sont respectivement les cartographies de la quatrième
zone de la figure (C.5), pour la largeur à mi-hauteur, de l’intensité intégrée et
de la PPB. Les défauts visibles sont ceux susceptibles d’être à l’origine des lignes
d’intensité qui font l’objet de ce projet de thèse.
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Annexe D

Solution expérimentale à la RCI
pour les multicouches
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D.1 Solution expérimentale

La solution expérimentale proposée pour palier au problème de la lar-
geur à mi-hauteur des courbes de réflectivité des miroirs multicouches
(voir chapitre 3, §3.4.1) est décrite dans la figure (D.1).
De part la largeur à mi-hauteur de la fonction de transmission, le cristal
devient un filtre directionnel des rayons X réfléchis (par la multicouche).
Le cristal doit être fixe comme la caméra. En absorbant le faisceau réfléchi
par un voxel lorsque l’angle de réflexion est différent de l’angle de Bragg
(du voxel) le cristal évite que le voxel illumine (hors condition de Bragg)
plusieurs pixels du détecteur. Ainsi, un voxel illumine un seul pixel et le
cristal permet de retrouver le lien bi-univoque entre les voxels et les pixels.
Le cristal doit être positionné dans le faisceau réfléchi et en condition de
diffraction de Laue pour les faisceaux réfléchis à l’angle de Bragg de la
multicouche.

Un cristal présente l’avantage d’une fonction de transmission dont la
largeur à mi-hauteur est cent fois inférieure à la largeur à mi-hauteur des
courbes de réflectivité des multicouches. Cependant, les cristaux ne sont
pas parfaits et peuvent introduire des imperfections dans le faisceau réflé-
chi. Mais ces imperfections pourront être supprimées lors du traitement
des données pour le retrait des imperfections du faisceau (voir §C.1, an-
nexe C) si le faisceau direct a été mesuré avec le détecteur muni du cristal.
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Figure D.1 – Montage expérimental proposé pour la caractérisation de miroir
multicouche par la méthode de RCI. Ce montage se différencie du montage figure
(2.1) par l’ajout d’un cristal fixe en position de diffraction de Laue.
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Annexe E

Guide d’utilisation et Nouvelles
variables
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E.1 Détails d’utilisation pour les simulations

E.1.1 Généralités sur les simulations

Les modules de modélisation développés dans cette thèse permettent
de simuler les défauts de hauteur dans un miroir multicouche, de prévoir
les effets induits dans le faisceau réfléchi après propagation et de considé-
rer les effets de cohérence spatiale de la source. L’ensemble des scripts sont
disponibles sur la plate-forme github.
( www.github.com/LogicalMind64/multilayer)

remarque :
La mention "filemane" correspond à un nom de fichier qui doit être défini
avec la variable "Fe" dans le fichier setup.sh .
Le caractère # est remplacé par un numéro, en cas de calcul avec les lar-
geurs de cohérence spatiale de la source, ce afin d’identifier les résultats.

Pour effectuer ces simulations, il est nécessaire de travailler sur une
machine Linux (pour les fichiers .sh), d’avoir un compilateur pour langage
C (pour les fichiers .c), et python (pour les fichiers .py).
Tous les modules peuvent fonctionner seuls ou ensembles. Le schéma de la
figure (E.1) montre l’algorithme de fonctionnement des différents modules.
Trois programmes composent cet algorithme (tt-int.c, Pro_F.py, Coh.py) ;
ils simulent (respectivement), la multicouche, la propagation de Fresnel et
la cohérence de la source (considération des intensités mutuelles). Deux
autres fichiers bashs (runjob.sh, setup.sh) permettent la coordination des
programmes et leur exécution.

E.1.2 Simulation des multicouches avec défauts

La simulation des multicouches avec défauts se fait avec le programme
tt-int.c. Ce programme est orienté objet et utilise les fichiers tt-int.h et
params.h lors de la compilation. Le programme a besoin de charger les
données de défaut de hauteur présentes dans un fichier "Topo_H.dat".
Lors d’une simulation, la configuration expérimentale doit être définie
dans le fichier shell (bash) : setup.sh. Celle ci sera chargée dans le shell
et téléchargée par le programme tt-int. La compilation et l’exécution du
programme se fait à partir du fichier setup.sh. Il y a plusieurs options dans
l’exécution de l’exécutable : takagi-taupin. Celles ci sont renseignées dans
les annexes de la thèse de Markus Osterhoff.
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Figure E.1 – Schéma bloc de fonctionnement des modules de simulation avec
parallélisation des calculs. L’ensemble des paramètres de simulation sont à définir
dans le fichier ’setup.sh’. Lorsque les effets de cohérence partielle du faisceau
ont besoin d’être considérés, les calculs sont distribués sur plusieurs cœurs au
moyen de ’runjob.sh’. Chaque cœur effectue les calculs pour une source ponctuelle
et monochromatique dont l’angle d’illumination de la multicouche est calculé
en fonction des propriétés de cohérence du faisceau et de l’échantillonnage de
la source. Une fois les simulations effectuées sur chaque cœur, le script python
’Coh.py’ compile l’ensemble pour donner les intensités dans le détecteur avec les
effets de cohérence partiel du faisceau, pour chaque distance, dans un fichier séparé.
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Les résultats du programme tt-int sont sauvegardés dans différents fichiers.
Les fichiers originaux des champs d’ondes (incidente et réfléchie) à la sur-
face de la multicouche sont (respectivement) répertoriées dans les fichiers
"field_in.dat" et "field_out.dat" .
Les fichiers "field_**2D.dat" sont les champs d’ondes dans le plan longueur
et profondeur de la multicouche (plus de détails sur ces fichiers sont don-
nés dans les annexes de la thèse de Markus Osterhoff).

Pour les simulations de multicouche avec défauts, la multicouche a
trois dimensions (voir chapitre 5, figure (4.2) pour plus de détails sur la
géométrie). Les résultats de l’onde réfléchie seule sont sauvegardés dans le
fichier "WVF_filename_#.dat" pour être utilisés par les autres programmes.
Le format des résultats est sur quatre colonnes, soit :

numéro de tranche coordonnée longitudinale amplitude (u.a) phase (rad)
(sans unité) (µm) (u.a) (rad)

Un fichier "TP_filename_#.dat" est créé avec les paramètres nécessaires
pour le programme de propagation :

1. vecteur d’onde (µm),

2. nombre de points directions transverse (−→uy),

3. nombre de points direction longitudinale (−→ux),

4. pas, direction −→uy (µm),

5. angle de réflexion (rad),

6. pas, direction −→ux (µm),

7. numéro d’échantillonnage de source,

8. première distance de propagation (µm),

9. dernière distance de propagation (µm),

10. nombre de distances à simuler,

11. nombre de pixels dans la caméra, direction verticale,

12. nombre de pixels dans la caméra, direction horizontale,

13. taille verticale des pixels (µm),

14. taille horizontale des pixels (µm),

15. FWHM de la fonction d’étalement du point du détecteur.
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E.1.3 Simulation de propagation des résultats de tt-int

L’exécution du programme de propagation de Fresnel est lancée auto-
matiquement dans le fichier setup.sh à la fin du programme tt-int. Trois
arguments sont nécessaires pour exécuter ce programme python : Le nom
du fichier contenant l’onde réfléchie (WVF_filename_#.dat), le nom du fi-
chier de propagation (TP_filename_#.dat) et le numéro d’échantillonnage
de la source.
Les résultats de propagation pour toutes les distances souhaitées sont sau-
vegardés dans un fichier "Intensity2D_#.dat".

E.1.4 Simulation avec la cohérence spatiale de la source

Les simulations avec les cohérences spatiales partielles de la source sont
parallélisées sur un nombre de cœurs défini par l’échantillonnage (spatial)
de la source.
Le fichier shell, runjob.sh, exécute les commandes du fichier setup.sh sur
différents cœurs (et donc dans différents shells), ce en fonction du numéro
d’échantillonnage et des paramètres prédéfinis dans setup.sh. Ce dernier
calcule l’angle d’incidence correspondant selon le point considéré de la
source.
Une fois les calculs des programmes tt-int et Pro_F.py terminés, le pro-
gramme Coh.py utilise tous les fichiers Intensity2D_#.dat pour reproduire
les effets de largeur de cohérence partielle. Les résultats sont sauvegardés
dans des fichiers "IntensityResult_Dm.dat" en fonction de la distance "m".
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E.2 Nouvelles variables
Variable environnement signification
config_geometry_s1 distance source - centre du miroir

(non utilisé avec l’option –flat)
config_geometry_s2 distance centre du miroir - foyer

(non utilisé avec l’option –flat)
config_geometry_theta angle d’incidence rasant (rad)
config_illumination_center centre d’illumination, longueur de miroir

inversée
(=2.0 pour nos simulations)

config_illumination_factor espace entre plusieurs faisceaux incidents,
longueur de miroir inversée
(=1.0 pour nos simulations)

config_illumination_file (non utilisée)
config_illumination_intens intensité incidente (u.a)
config_illumination_method (non utilisée ou doit être ="self")
config_illumination_number nombre de faisceaux incidents

(=1 pour nos simulations)
config_illumination_shm (non utilisée)
config_illumination_width largeur du faisceau incident

(=0.001 pour nos simulations)
config_layers_material1 premier matériau

(="W" pour nos simulations)
config_layers_material2 second matériau

(="B4C" pour nos simulations)
config_layers_number nombre de bi-couches
config_layers_ratio ratio d’épaisseur de couche
config_mirror_length longueur du miroir (µm)
config_physic_wavelength longueur d’onde dans le vide (µm)
config_shm_fieldout clef de segmentation de l’amplitude réfléchie

(=56156 pour nos simulations)
config_shm_plotdata clef de segmentation pour l’intensité dans

la structure (=56156 pour nos simulations)
config_simulation_gridpointss nombre de points, direction longitudinale
config_simulation_gridpointst nombre de points, direction de la profondeur
config_xocd_hostname nom d’hôte pour les constantes optiques

(="k-raum.org" pour nos simulations)
config_xocd_port numéro de port pour les constantes optiques

(=42001 pour nos simulations)
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config_vertical_coherence largeur de cohérence spatiale verticale
(µm)

config_horiz_coherence largeur de cohérence spatiale horizontale
(µm)

config_distance_coherence distance de la source - miroir
(µm)

config_step_coherence nombre de points d’échantillonnage
de la source

config_divergence_correction (non utilisée)
config_Fname_MLtopo nom du fichier défauts de hauteur

(type .dat ou .txt)
config_interpolation_rate rapport d’échantillonnage de points,

direction longitudinale
(rapport : con f ig_simulation_gridpointss

nombre de points de f auts de hauteur )
config_detector_NxCAM nombre de pixel détecteur (vertical)
config_detector_NyCAM nombre de pixel détecteur (horizontal)
config_detector_SxCAM taille de pixel détecteur (verticale)
config_detector_SyCAM taille de pixel détecteur (horizontale)
config_FWHMpsf largeur à mi-hauteur fonction de la

d’étalement du point du détecteur
(µm)

config_detector_DistanceMIN première distance (µm)
config_detector_DistanceMAX dernière distance (µm)
config_distance_step nombre de distances de propagation
Fe identificatif commum des fichiers produits

avec une simulation
(exemple : nom d’échantillon)

config_SimulationFile="F-$Fe.dat" nom du fichier, résumé de simulation
(nom : F-indicatifcommun.dat)

config_TTfieldfile="WVF-$Fe-$p.dat" nom du fichier, résultat de simulation
(nom : WVF-indicatifcommun-k.dat,
où k dépend du numéro d’échantillonnage
de la source

config_TTfeaturefile="TP-$Fe-$p.dat" nom du fichier, paramètres de propagation
(nom : TP-indicatifcommun-k.dat,
où k dépend du numéro d’échantillonnage
de la source
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E.3 Exemple

runjob.sh

#!/bin/sh

#rm OAR*

export config_step_coherence=5

for p in ‘seq 1 $config_step_coherence ‘;

do

oarsub -l core=1,walltime=2:30:0 " runjob.sh $p $config_step_coherence"

sleep 30

done

#### MUTUAL INTENSITY SUMMATION ####

python Coh.py "$config_SimulationFile"

setup.sh

#!/bin/sh

export LD_LIBRARY_PATH=/Users/osterhof/.root/lib

export config_geometry_s1=40000000

export config_geometry_s2=40000000

export config_geometry_theta=0.0111

export config_illumination_center=2.0

export config_illumination_factor=1.0

export config_illumination_file=""

export config_illumination_intens=1.0

export config_illumination_method="self"

export config_illumination_number=1

export config_illumination_shm=""

export config_illumination_width=0.001

export config_layers_material1="W"

export config_layers_material2="B4C"

export config_layers_number=20

export config_layers_ratio=0.5

export config_mirror_length=94822

export config_physic_wavelength=0.00008265

export config_shm_fieldout=56156

export config_shm_plotdata=56155

export config_simulation_gridpointss=5000000

export config_simulation_gridpointst=1200

export config_xocd_hostname="k-raum.org"

export config_xocd_port=42001

export config_vertical_coherence=31

export config_horiz_coherence=9

export config_distance_coherence=40000000

#export config_step_coherence=5

export config_divergence_correction=0

export config_Fname_MLtopo="Topo_SPKL_091124.dat" ## Take care of matrix orientation !!!

export config_interpolation_rate=1
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export config_detector_NxCAM=2048

export config_detector_NyCAM=2048

export config_detector_SxCAM=0.75

export config_detector_SyCAM=0.75

export config_FWHMpsf=1.5

export config_detector_DistanceMIN=200000

export config_detector_DistanceMAX=10000000

export config_distance_step=20

Fe="SPKL_091124_"

export config_SimulationFile="F-$Fe.dat"

SSize=‘awk -v lambda=$config_physic_wavelength -v Coh_dist=$config_distance_coherence

-v Coh_V=$config_vertical_coherence ’BEGIN{print lambda*Coh_dist/(2*Coh_V)}’‘

Size5sig=‘awk -v SSize=$SSize ’BEGIN{print SSize/(2*sqrt(2*log(2)))*5}’‘

Sin_angle=‘awk -v Size5sig=$Size5sig -v Coh_dist=$config_distance_coherence

’BEGIN{print Size5sig/sqrt(Coh_dist*Coh_dist+Size5sig*Size5sig)}’‘

S_angle=‘awk -v X=$Sin_angle ’BEGIN{print atan2(X,sqrt(1-X*X))}’‘

#p=$1

echo "run index = $p"

#### TAKAGI TAUPIN ####

export config_TTfieldfile="WVF-$Fe-$p.dat"

export config_TTfeaturefile="TP-$Fe-$p.dat"

THETA=‘awk -v Coh_step=$p -v S_angle=$S_angle -v THETA1=$config_geometry_theta -v

Coh_sampl=$config_step_coherence -v stepC=$config_step_coherence -v thetaSimu=

$config_geometry_theta ’BEGIN{ if(stepC==1) {print thetaSimu;} else {print

(Coh_step -1)*S_angle/Coh_sampl+THETA1-S_angle/2;} }’‘

echo $THETA

echo "Takagi Taupin"

make -q || make || exit && echo

./takagi-taupin -cp $@ --flat --thetadiff=$THETA

#### FRESNEL PROPAGATION ####

echo "Fresnel Propagation"

python ProERGO2_Fresnel.py "WVF-$Fe-$p.dat" "TP-$Fe-$p.dat" "$p" "$Fe"

#cat OAR*
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Titre : Modélisation numérique et caractérisation des défauts dans les miroirs multicouches en vue de leur

application en imagerie X cohérente

Mots clés : Miroirs multicouches rayons X, caractérisation tri-dimensionnelle des multicouches, mesure de

front d’onde, modélisation numérique, simulation de défauts, Takagi-Taupin.

Résumé : Les miroirs multicouches trouvent de nom-

breuses applications utilisant les rayons X produits

par les synchrotrons et les lasers à électrons libres

et doivent relever de nouveaux challenges appa-

rus avec l’amélioration de ces sources de rayonne-

ment. Pour étudier les causes des contrastes d’inten-

sité produits dans le faisceau réfléchi, des mesures

expérimentales et une modélisation numérique ont

été effectuées. Plusieurs méthodes d’analyse de la

structure des multicouches et du front d’onde réfléchi

par un miroir multicouches ont été mises en œuvre

sur la ligne de lumière BM05 de l’ESRF. Les méthodes

de mesure de ’Rocking Curve Imaging’ et ’θ/2θ Ima-

ging’ ont été appliquées et adaptées pour la première

fois aux miroirs multicouches. Des mesures du front

d’onde réfléchi par une multicouche ont été effectuées

à partir des techniques d’holographie et de tavelure

en champ proche. Les résultats obtenus permettent

d’observer les effets de phase produits par les multi-

couches ainsi que leurs origines et de reconstruire

la topographie de défauts de hauteur d’un miroir

multicouches par l’utilisation du modèle numérique

développé durant cette thèse. Un modèle numérique

basé sur les équations de Takagi-Taupin a été mo-

difié pour tenir compte de défauts dans la structure

multicouches d’un miroir. Des simulations de défauts

simples ont été effectuées afin de caractériser les

performances et les limites du modèle numérique.

La propagation et la cohérence du faisceau réfléchi

ont été simulées. Les résultats expérimentaux et si-

mulés ont alors permis de montrer que les défauts

de hauteur dans la structure multicouches des miroirs

constituent la cause principale des contrastes d’inten-

sité. Les simulations effectuées conduisent à conclure

que les effets de phase induits par les défauts de

hauteur dans une multicouche sont analogues à ceux

produits par ces même défauts de hauteur sur une

surface réfléchissante.

Ces modèles et ces simulations peuvent être uti-

lisés pour spécifier des caractéristiques de défaut

de hauteur permettant de minimiser le contraste

d’intensité observé après réflexion. Les techniques

expérimentales développées permettront de ca-

ractériser avec les rayons X les futures multicouches.

Title : Numerical modelling and characterization of multilayer mirror defects for coherent X-ray imaging appli-

cations

Keywords : X-ray multilayer mirror, 3D multilayer characterization, wave-front measurement, numerical mo-

delling, defects simulation, Takagi-Taupin.

Abstract : Multilayer mirrors find numerous X-ray ap-

plications in synchrotron and X-rays free electron la-

sers. These multilayer optical devices must take up

new challenges raised with the upgrade of these

radiation sources. To study the origin of intensity

contrast in reflected beam, experimental measure-

ments and numerical modeling were performed. Se-

veral techniques for multilayer structure characteriza-

tion have been implemented at the ESRF beamline

BM05. Measurements methods based on ’Rocking

Curve Imaging’ and ’θ/2θ’ Imaging were performed

and applied for the first time to multilayer mirrors. Mea-

surements of the wave-front reflected by multilayer

were performed using holography and near field spe-

ckle tracking techniques. The results obtained allo-

wed observation of the phase effects induced by mul-

tilayer reflection of their origin and to reconstruct the

topography of the height defects within a multilayer

mirror using the numerical model developped in the

course of this PhD thesis. A numerical model based

on Takagi-Taupin equations was modified to account

for defects present in the multilayer mirror structure.

Simulations for simple defects were performed to eva-

luate performance and limits of the numerical model.

The propagation and the coherence of the reflected

beam were simulated. The measurement and simu-

lation results show the height defects to be the main

cause of the intensity contrast observed. The simula-

tions also lead to conclude that the phase effect indu-

ced by height defects in a multilayer are analog to the

ones produced by the same height defects of a reflec-

ting surface.

Such modelling and simulations can be useful to spe-

cify defect features able to minimize the reflected in-

tensity contrast. The experimental techniques develo-

ped will allow the X-ray characterization of future mul-

tilayer mirrors.
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