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Introduction générale

INTRODUCTION GENERALE

La demande de la détection d'espéces chimiques et de la mesure de leur concentration
a considérablement augmenté. Cet intérét est essentiellement d0 aux considérations
environnementales, de sécurité, de contr6le de procédé ou de diagnostic médical rapide [1].

Ce type de detection, est accompli par les capteurs chimiques de gaz.

Ces capteurs chimiques ou biochimiques, quant a eux, sont généralement des
systémes simples, constitués d'une couche sensible permettant la reconnaissance de I'espece
avec laquelle elle interagit et d'un systéme transducteur transformant l'interaction chimique

en un signal électrique. [2,3]

L’intérét croissant pour ces capteurs aussi bien dans le domaine de la
recherche qu’en industrie provient de plusieurs raisons. Nous pouvons citer entre
autres, des colts de fabrication avantageux favorisés par le développement des
technologies de la microélectronigue ; ce qui permet de réduire la taille des composants et
intégrant les capteurs, son alimentation, I’électronique de traitement et bien

d’autres éléments ; on parle alors de nez électroniques intégrés[4, 5].

En conséquence, parmi les capteurs développés a ce jour, on
a les capteurs SAW (Surface Acoustic Wave). Ces dispositifs de taille micrométrique
associent au sein d’un méme substrat, par des technologies de micro fabrication, des
éléments mécaniques et électriques.

Le capteur SAW est constitu¢ d’un transducteur interdigité (IDT) gravé sur un substrat
piézoélectrique et recouvert d’une couche sensible Poly-1so-Butyléne (PIB). Cette couche
sensible est choisie pour ses affinités particulieres avec les espéces a détecter CH.Cl;
(dichlorométhane, DCM). L’absorption de ces molécules dans la couche sensible crée alors

une onde acoustique (amplitude, frequence).

Les matériaux piézoélectriques les plus utilisés comme substrat sont le quartz, le
niobate de lithium et le tantalate de lithium, du fait de leur disponibilité en quantité et en
qualité. Le type d’onde généré a la surface de ces substrats par ces dispositifs est connu
depuis 1885 par les géophysiciens. En effet, a cette époque, Lord Rayleigh, au cours de ses
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travaux sur les ondes sismiques, démontre 1’existence d’une onde se propageant a la surface
d’un solide isotrope, cette onde portera son nom [6].

L’objectif de ce travail, est la simulation d’un capteur SAW sous environnement
COMSOL multi physiques, et I'étude de l'influence des paramétres du substrat sur la
sensibilité a I'effet de masse du capteur.

Ce manuscrit est constitué de trois chapitres et il est organisé comme suit :

Dans le premier chapitre, on effectue une étude des capteurs chimiques de gaz, ou
on précise leur principe de fonctionnement. Ensuite, nous rappelons 1’effet piézoélectrique

et les différents modes de propagation d’une onde ¢élastique dans un milieu piézoélectrique.

Le second chapitre, sera consacré a I’étude de capteur a onde acoustique de surface
SAW et de son principe de fonctionnement. Nous avons aussi donné un petit apercu sur le
principe de génération de cette onde, et des divers modes existants. Enfin nous avons établi

le modele régissant la sensibilité a effet de masse du capteur.

Dans le troisieme chapitre nous présentons, en premier temps, 1’outil de simulation
COMSOL multi physiques, qui est un logiciel de simulation par la méthode des éléments
finis. En second temps, nous développons le modele d’un capteur de gaz a ondes de surface
SAW établi sous environnement COMSOL, pour déterminer la réponse du capteur et sa
sensibilité I’effet de masse. Afin de déterminer les effets des parametres d’influence sur la
réponse du capteur et de sa sensibilité, nous avons effectué une étude paramétrique en
fonction de différents substrats piézoélectriques tels que les (LiNbOgz, quartz, LiTaOs) et
I’orientation de la coupe cristallographique sur la sensibilité du capteur a 1'effet de masse. Et

enfin, nous terminons par une conclusion.
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Capteurs chimiques de gaz




Chapitre 1 Capteurs chimiques de gaz

1.1 INTRODUCTION

Dans le domaine de la détection de gaz, les capteurs chimiques sont les plus répandus par
rapport aux autres capteurs (Electrochimique, Optique ou Opto-chimique, Electro mécanique,
Thermique). Cette particularité est due a leur faible encombrement ; leur faible consommation

énergétique, leur faible codt, et leur temps de réponse relativement court.

Afin de faciliter la compréhension de leur principe de fonctionnement, nous entamons notre

étude par une description succincte des capteurs chimiques de gaz.
1.2 DESCRIPTION D’UN CAPTEUR CHIMIQUE DE GAZ

Un capteur chimique Fig. 1.1 est constitué essentiellement de deux parties de base reliées en
série : une couche sensible, souvent appelée couche chimio-sensible, chargé de reconnaitre

sélectivement I’espéce chimique et une couche physique qui constitue le transducteur (substrat)

[7].

["espéce chimique Couche sensible Transducteur
— —_— -
* m 9
O AR 1 &\
= L Sigt \
% o s pHim e
¢
o —
@)
W =

Fig. 1.1 : Description d’un capteur chimique de gaz

Le principe de base d'un capteur chimique Fig. 1.2 est basé sur la détection d’espece chimique
avec une couche sensible et de la transformer via transducteur en un signal électrique (grandeur

mesurable).
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A O
A o
A O
A
Malériau sensible
Substrat
Modification de propriété(s) l A l . l
dumatériau sensible Variation de Variation de Variation de
conductivité masse propriéié optique
(Muorescence,
luminescence,...)

l | l

Signal mesurable Intensité I'réquence Intensité
¢lectrique lumincuse

Fig. 1.2 : Principe de fonctionnement des capteurs chimiques de gaz.
1.2.1 Elément sensible

Le principe de fonctionnement des capteurs chimiques est basé sur le choix de la couche
sensible ou (I’¢lément sensible) dont dépend le signal émis qui est dii a I’interaction physique et/ou
chimique entre un matériau sensible et ’espece chimique. Ces matériaux sont choisis pour entrer
en réaction spécifique avec une espece chimique, ainsi, on assure une bonne sélection. La couche
sensible est un matériau pour la détection d’espéces chimiques, qui peut-étre de différentes natures
(polymeéres ou oxyde métallique). La détection du gaz entraine une modification des propriétés
physiques et/ou électriques du matériau (variation de conductivité, masse, permittivité, indice
optique...) [8].

1.2.2 Transducteur

Tous les capteurs chimiques contiennent un transducteur qui transforme la réponse de la
réaction chimique ou biologique entre le gaz a détecter et I’élément sensible en un signal €lectrique
mesurable [3]. Le choix du transducteur dépend également de 1’application du capteur, le type de
réaction, et de la substance libérée ou consommée. Le transducteur assure la transformation du

signal émis par la couche sensible en contact de la substance cible.




Chapitre 1 Capteurs chimiques de gaz

1.3 CARACTERISTIQUES PRINCIPALES D’UN CAPTEUR DE GAZ

Le capteur de gaz est I’élément essentiel d’une chaine de mesure dont le mesurande est la
concentration de gaz. Comme pour tout instrument de métrologie, certaines grandeurs permettent
d’évaluer la qualité d’un capteur, dans ce qui suit, nous allons citer les plus répandus : [1,3]

1.3.1 Mesurande

En métrologie, le terme mesurande désigne le parametre dont la quantification est
recherchée. Le mesurande d’un capteur chimique sera donc la concentration de I’espéce chimique
recherchée dans le liquide ou le gaz, exprimée en pour-cent, pour mille, parties par million (ppm),
parties par milliard (ppb avec b pour le terme anglais billion). Il pourra s’agir de concentration
volumique, ou molaire selon les cas. Pour le gaz, le terme pression partielle est aussi utilisé. Il

correspond au produit de la fraction molaire par la pression totale.
1.3.2 Sensibilité

La sensibilité est un parametre qui exprime la variation de la réponse du capteur en fonction
de la variation du mesurande (concentration de gaz). Un capteur de gaz est dit sensible si une petite
variation de concentration entraine une importante variation du signal de sortie. La définition

générale de la sensibilité est donc :

S; = : (1.1)
Avec
e Si:lasensibilittaugazi
e R :laréponse du capteur (la sortie du capteur)

e [C]i: laconcentration du gaz i
1.3.3 Sélectivite

La sélectivité est I’aptitude d’un capteur a répondre a seulement une espeéce en présence de
beaucoup d’autres. Le manque de sélectivité constitue la grande limitation actuelle des

micros capteurs chimiques : en effet, la majorité des capteurs ne permettent qu’une sélectivité
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partielle. Le capteur pourra détecter un gaz de fagon préférentielle par rapport a un autre (ou une

famille d’autres gaz) mais ce dernier présentera toujours une réponse plus ou moins importante.

1.3.4 Stabilité

La notion de stabilité est associée aux problemes de dérives temporelles. Ces dérives sont
détectées par une instabilité de la ligne de base et par la variation de la sensibilité du matériau. Ces
dérives peuvent avoir plusieurs origines telles que les variations de condition ambiante, les
changements d’état de la surface du capteur ou I’instabilité de cette surface, ou encore externes a
la couche sensible telle que I’activation des potentiels appliqués et variation de la température de
fonctionnement due aux variations de chauffage. On définit deux types de dérives : les dérives a
court terme (fidélité) et les dérives a moyen / long terme. Ces derniers indiquent un vieillissement

de la couche sensible.

1.3.5. Réversibilité

Elle définit la capacité du capteur a revenira son état initial lorsqu’on supprime

I’excitation gazeuse
1.3.6. Reproductibilité

La reproductibilité d’un capteur de gaz traduit sa capacité a produire la méme réponse pour
une méme atmosphere gazeuse. Le systéme est reproductible s’il répond a un gaz de la méme
facon quels que soient le nombre de mesures et le temps entre les mesures. La reproductibilité
comprend le temps de réponse et la sensibilité.

1.3.7 Temps de réponse

I s’agit de quantifier le temps que met le capteur a réagir a un éveénement (temps de réponse)
et le temps mis pour revenir dans la configuration initiale une fois I’événement disparu (temps de
recouvrement). Au début de I’événement (injection de gaz, changement de concentration,
changement de température, ...), tout le systeme est perturbé. Le temps de réponse correspond au
temps de stabilisation du capteur plus celui du systéme de mesures. Dans le cas d’un changement
de température de la couche sensible, le systeme est rapidement stable (quelques dizaines de

millisecondes), le temps de réponse sera le temps de stabilisation du capteur. Dans le cas d’un
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changement de gaz, le temps de stabilisation du systéme sera en fonction du volume de mesure,
du débit et de la configuration de 1’enceinte (position des capteurs, diffuseur, ...). Le temps de
réponse est pris entre 10% et 90% de la valeur stabilisée (Fig 1.3). La réponse suit généralement
une loi plus ou moins exponentielle avec le temps. Le temps de recouvrement est temps nécessaire

pour atteindre 90% de desorption.

Temps de montée

A—
A
Max L Courbe de réponse
90 %
=
< 2
ER
m s
=
[i]
Min 10 % 1' h
tinitiat tnal

Temps

Fig. 1.3 : Temps de réponse d'un capteur chimique
1.4 MECANISMES D’INCORPORATION D’UN GAZ DANS UN SOLIDE
Pour exprimer les principaux mécanismes d’incorporation d’un gaz dans un solide, nous
allons définir les processus d’adsorption, d’absorption et de désorption. La Fig. 1.4 représente les

différents mécanismes d’incorporation d’un gaz ou d’une vapeur dans un solide.

) Molécules
] fa
() o 0 .ﬁ .‘(f, de gaz
L ] » LI [
o ". ..' (1) Adsorption
¢ (2) Absorption
V/ Solide (3) Désorption

Fig. 1.4. Les différents mécanismes d’incorporation d’un gaz dans un solide.
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1.4.1 Désorption

Les moléecules du gaz quittent la surface ou la couche dans laquelle elles avaient diffusees.
Pour une molécule adsorbée, une faible énergie suffit a sa désorption. On dit que 1’adsorption est
parfaitement réversible, car la molécule peut trés facilement briser sa liaison avec la surface. Dans

le cas des vapeurs, un phénomene supplémentaire peut intervenir : la condensation.
1.4.2 Adsorption

Les molécules provenant d’une phase gazeuse ou d’une solution forment une couche
condensee sur une surface liquide ou solide. Dans le cas particulier des interactions gaz-surface,
lorsqu’un gaz entre en équilibre avec une surface solide ou liquide, la concentration des molécules
du gaz est plus importante a la proximité de la surface que dans le reste du volume occupé par le
gaz, indépendamment de la nature de la surface ou du gaz. Les molécules de gaz se fixent sur la

surface, elles sont alors adsorbées [2].
1.4.3 Absorption

Les molécules du gaz pénetrent a I’intérieur de la structure absorbante par un phénoméne

de diffusion. Les molécules sont alors absorbées.

Les procédés d’absorption et d’adsorption sont fondamentalement différents :
v" dans le cas d’un procédé d’absorption, lorsque la masse de 1’absorbant est doublée, deux fois
plus de gaz peut étre absorbé ;
v’ par contre, dans le cas de I’adsorption, la quantité de gaz absorbé dépend de I’aire totale du
solide considéré et non de son volume ni de sa masse.
Si I’on morcelle le solide, cela n’a pas d’influence sur la quantité de gaz absorbé, mais

cela modifié énormément la quantité de gaz adsorbe.
I.5 CLASSIFICATION DES CAPTEURS DE GAZ.

Il existe une grande variété de capteurs de gaz généralement classifiés en familles liées au
mode de transduction (optique, résistif, acoustique,...). Le tableau I-1 donne un résumé

non-exhaustif des grandes familles de capteurs chimiques de gaz existants [3].
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Tableau | .1 : Principales familles de capteurs chimiques de gaz [4, 1].

PRINCIPALES PRINCIPES OU TECHNIQUES EFFET DE LA
FAMILLES D’ANALYSE RECONNAISSANCE

Capteursdegaz | e Potentiomeétrique Modification de la

électrochimiques (capteur d’hydrogeéne) concentration

e résonance
Capteurs de gaz (capteur a ondes de surface SAW) Modification de
piézoélectriques e gravimétrique masse

(microbalance a quartz)

Capteurs de gaz

e résistif Modificatic_m_d/e la
MOX conductivité
Capteurs de gaz e .
P . ’ e Interférométre Modlf_lcatlon
optiques. optique

Capteursdegaza | e variation de la tension de seuil Modification de

effet de champ e (gaz FET) potentiel

1.6 TRANSDUCTEUR PIEZOELECTRIQUES
1.6.1 Définition de piézoélectrique

L’observation qualitative du phénomene piézoélectrique a été faite par un minéralogiste
francais I’abbé R. HAUY (1817). Cependant la découverte de la piézoélectricité est attribuée a
Pierre et Marie CURIE (1880).

Piézo est un préfixe grec qui signifie serrer ou presser. Certains cristaux ont la propriété de
se polariser sous I'influence d’une contrainte mécanique : c’est I’effet piézoélectrique direct
schématisé sur la Fig 1.5 [9].

L’effet piézoélectrique est réversible : ces mémes cristaux se déforment lorsqu’ils sont
soumis a un champ ¢lectrique. Ce phénomene s’observe uniquement dans des matériaux non-
conducteurs. Le déplacement des charges se fait dans une direction privilégiée sous les efforts de

traction ou de compression dans la structure cristalline de la céramique [10].
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Contraintes Déformatons

(a) (b)

Effet direct : Sous I'effet d’une contrainte, Effet indirect : L application d une tension

tension il apparait des charges engendre une déformation

Fig. I .5. L’effet piézoélectrique pour un matériau piézoélectrique
1.6.2 Symétrie et piézoélectricité

A I’échelle cristalline, la piézoélectricité se manifeste par une polarisation de la maille. A
I’échelle de la maille, elle résulte de la création de dipdles internes par séparation du centre de
gravité des charges positives et de celui des charges négatives suite aux déformations sous 1’action

de contraintes. Les propriétés de symétrie des cristaux ont une importance fondamentale

..>< Contrainte

Corps centrosymeétrigue

X
U0

—_—

S B cwme o b L
@/ \@ S @/ )

Corps non centrosymétrigue

Fig. 1.6. Représentation schématique de I’apparition de la piézoélectricité

Pour I’existence ou non de la piézoélectricité. Tout corps présentant un centre de symétrie
ne peut pas étre piezoélectrique alors que les cristaux ne possédant pas de centre de symétrie

peuvent I’étre (Fig L.6). [6].
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1.6.3 Les matériaux piézoélectriques

Les matériaux piézoélectriques peuvent se regrouper en quatre classes principales, les

ceramiques, les cristaux, les polymeres et les composites.

)/

% Les céramiques : ce sont le plus souvent des solutions binaires ou ternaires possédant une
structure pérovskite. Les premiers matériaux piézoélectriques de synthése a base de Titanate
de Barium sont apparus apres 1945. Les Zircono-Titanate de Plomb (PZT) ont été élaborés
des 1954 et se sont répandus trés rapidement, car leurs propriétés supplantent de loin celles de

toutes les autres familles de composés.

X/

% Les cristaux : nous citerons seulement le quartz et certains cristaux a base de Bismuth et de
Lithium (comme le Niobate de Lithium et le Tantalite de Lithium) découverts respectivement
par MATTHIAS et AURIVILLUS en 1949. Ces matériaux sont trés stables, mais ont de
faibles coefficients piézoélectriques. Il est actuellement possible de fabriquer de nombreux
monocristaux de méme composition que les céramiques citées précédemment, mais les

techniques mises en jeu sont délicates et colteuses.

e

AS

Les polymeres : découverts par KAWAI en1969, les films polymeres semi-cristallins de type
polyfluorure de vinilydéne PVF, présentent des propriétés piézoélectriques lorsqu’ils sont
étirés sous un champ électrique. Les premiéres applications comme filtres a ondes de surface
sont apparues au début des années 80.

K/

+«» Les composites : ce sont des céramiques massives découpées et noyées dans des résines [9].

1.6.4 Equations piézoélectriques

Le phénomeéne piézoélectrique se manifeste par la conversion de I’énergie électrique en
énergie mécanique et réciproquement. Les huit équations d’état présentées dans le (Tableau I .2)
relient des variables électriques (induction électrique D ou champ électrique E) a des variables
mécaniques (déformation S ou contrainte T). Elles illustrent le phénoméne de couplage entre
I’énergie ¢lastique et 1’énergie €électrique d’un matériau piézoélectrique. Trois types de coefficient

interviennent :

R/

% coefficients purement électriques,

7

% coefficients purement mecaniques,

7

% coefficients mixtes qui traduisent le couplage entre les grandeurs électriques et les

grandeurs mécaniques [11,12].
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Soient S et T, respectivement la déformation et la contrainte et soient D et E,
respectivement 1’induction électrique et le champ électrique. On peut alors dire que pour un

matériau piézoélectriqgue ona : S ou T qui peut étre fonction de D ou E.

Le phénomene de couplage peut étre décrit de maniére adiabatique s’il s’agit dune
vibration rapide ou isotherme pour une transformation statique ou lentement variable.
Comme les matériaux piézoeélectriques sont anisotropes [13], leurs propriétés sont
représentées par des tenseurs, chaque symbole possede un indice, soit uniqgue comme D; ,
soit double &;; ou encore triple.

Les grandeurs envisagées étant tensorielles, d’ordre 1 pour le champ et 1’induction
¢lectrique ou d’ordre 2 pour la contrainte et la déformation, les facteurs les reliant sont
donc aussi tensoriels, d’ordre 3 pour les constantes piézoélectriques ou d’ordre 2 pour la

permittivité électrique [14].

Tableau | .2. Equations piézoélectriques

Variables indépendantes | Grandeurs électriques Grandeurs mécaniques
E,T D=¢"-E+d-T S=sE-T+d" E
D, T E=BT-D—g-T S=sP-T+g*'D
E,S D=¢5-E+e-S T=cf-S—et-E
D, S E=BT-D—h-S T=cP-S—ht-D

[ ]¢ est la transposée de la matrice [ ].
()* Indique que la grandeur est considérée a x constant ou nul.
Le Tableau 1.3 précise les grandeurs électriques, mécaniques et piézoélectriques utilisées dans
les équations d’états.
» Coefficient de couplage électromécanique
Les céramiques piézoélectriques sont également caractérisées par un coefficient de couplage
électromécanique K.

energie transformée

energie fourni
Il correspond a la capacité d’une céramique a transformer 1’énergie électrique en énergie

mécanique et réciproquement
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Tableau 1.3 : Grandeurs électriques, mécaniques et piézoélectriques

Abréviations Dénominations Types de grandeur Matrice
D Déplacement électrique ou induction C/m? (3,2)
E Champ électrique V/m (3,2)

Permittivité électrique F/m FLECTRIQUE (3,3
B Constante d’imperméabilité diélectrique m/F (3,3
S Déformation relative (6,1)
T Contrainte N/m? (6,1)
S Compliance ou susceptibilité élastique m?/N MECANIQUE (6,6)
c Raideur ou constante élastique N/m (6,6)
Constante piézoélectrique qui traduit la
proportionnalité entre la charge et la
contrainte a champ nul ou constant (3,6)
d C/N ou m/V
Constante piézoélectrique qui traduit la
proportionnalité entre la charge et la
e déformation a champ nul ou constant (3,6)
C/m2ou N/V.m
Constante piézoélectrique qui traduit la PIEZOELECTRIQUE
proportionnalité entre la contrainte et le
g champ a induction constante ou nulle V.m/N (3,6)
ou m?/C
Constante piézoélectrique qui traduit la
proportionnalité entre la déformation et le
h champ résultant a induction constante ou (3,6)

nulle m/V ou N/C
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1.6.5 Domaines d’application

Les domaines d’application de la piézoélectricité sont nombreux. Ils dépendent de la
fréquence d’utilisation (tableau 1.4). Les applications concernent la transduction électroacoustique
pour I’imagerie médicale et le contrdle non destructif dans la gamme de fréquence du MHz, mais
aussi les capteurs, les actuateurs, les éléments moteurs, ou encore les filtres. La conception et la
modélisation de transducteurs et de systémes d’échographie ultrasonore nécessitent donc la
connaissance de l’intégralit¢ des tenseurs électromécanique de ’ensemble des matériaux

constitutifs [11].

Tableau 1.4 : Domaines d’application en fonction de leurs fréquences [15]

10-50 kHz Nettoyage, soudage, usinage, collage ...
§ 10-100 kHz é Acoustique sous-marine, analyse des sous-sols...
L 1-20 MHz § Acoustique médicale, échographie
~§ 100 MHz — 10 GHz é Acousto-optique, Acousto-électrique
- 10- 100 GHz < Etude de la matiére

1.7 EQUATIONS DE PROPAGATION DANS LES SOLIDES

1.7.1 Description des solides

a) déplacement et déformation

Sous l'action de forces extérieures, un solide subit une déformation si ses particules se

déplacent relativement les unes par rapport aux autres.
» Déplacement

La position d’un point matériel d’un solide non déformé est définie, a partir d’une origine

O, par le vecteur x . Aprés déformation, le point choisi est repéré par le vecteur x tel que :
¥ =x+1u (1.2)

On appelle u le vecteur déplacement. Le déplacement d'un point dans les trois directions

de I'espace est une fonction continue des coordonnées X, (k=1, 2, 3).
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» Déformation

Un solide quelconque soumis a des forces extérieures se déforme lorsque ses divers points

matériels se déplacent relativement les uns par rapport aux autres, c'est-a-dire si le gradient des

. Ou;
déplacements — n'est pas nul.

On peut montrer que dans le cas d’un solide quelconque et pour de petites déformations,

les composantes S;; du tenseur des déformations [S] s’écrivent [12]:

g, =1 %Jraﬁ (i,j = 1,2,3) (1.3)
H 2 axj axi ’ "

[S] est un tenseur symétrique de rang deux : Sjj = Sji.
b) Force et contraintes

Considérons un solide soumis a des actions extérieures. Dans le solide déformé apparaissent
des tensions mécaniques appelées contraintes qui tendent a le ramener dans son état de repos, et

assurent I’équilibre de la matiere. Ces contraintes sont homogeénes a une force par unité de surface.

Soit en repere orthonormé [15], AF; la composante sur I’axe i de la force AF D exercée sur

I’élément de surface AS; perpendiculaire a 1’axe j. La contrainte Tij est définie par la limite du

AF;
rapport A_Sl quand AS; tend vers z€ro :
i

T = lim <ﬁ>(i, j=1223) (1.4)
48j-0 \ AS;
Le tenseur des contraintes [T] est un tenseur de rang deux, constitué de neuf composantes
Tij (i, j = 1, 2,3). Comme il s’agit d’un tenseur symétrique, c’est-a-dire que Tijj = Tji, le nombre de
composantes indépendantes est réduit a six [12] :

T, T22, T3z : contraintes normales aux faces.
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T12, T13, T2z : contraintes tangentielles. Pour déformer un solide, des actions extérieures sont
nécessaires. Des tensions mécaniques apparaissent alors dans le solide, et tendent a le ramener
dans son état de repos. Si le solide a un comportement élastique, il retrouve son état initial lorsque

les actions extérieures sont supprimées. Ce comportement élastique se traduit par une relation entre
les contraintes Tijet les déformations Sim :

Tij = CijkmSkm (i)jl k;m = 1;2;3) (I 5)

Les coefficients ¢; jx, qui traduisent la relation linéaire la plus générale entre les tenseurs

de rang 2 Tl-jet Simsont les composantes d'un tenseur de rang 4 : [C] le tenseur des rigidités
élastiques (N/m?).
Les tenseurs [T] et [S] étant symétriques on a: C;jxm= Cjikm®t Cijxm=Cijmi, aVec

i,j,k,m=1,23. 1l vient alors que :

1 du, 1 ou,y,
Tij :ECijkmm‘i'Ecijkma_xk (1.6)
Comme Cj jiem=Cj jm. il vient enfin

ou; .
Ty = Cijkma_x; (i,j, k,m =1,2,3) (1.7)

1.7.2 Equations de propagation dans un milieu piézoélectrique

L’¢équation du mouvement résultant de la loi fondamentale de la dynamique F= my est
telle que :

OTU azui

ox;,  Pae (-8

T;;: Tenseur des contraintes (N /m?).

p: Densité du substrat (masse volumique) (kg/m)

u; : Vecteur de déplacement (m).

Le tenseur de déformation mécanique est relie aux déplacements par la relation (1.3) La

loi de Hooke s’écrit en fonction des déplacements [11, 16] :
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A) Pour un milieu non piézo-électrique :

_ _ 1 auk aul
Tij = CijkmSkm = ECijkl X, + X, (1.9)

Et comme le tenseur Sk=Sk (symétrique) donc

auk
T;j = Cijkla_xl (1.10)

Donc la relation (I. 5) devient:

0%u; 0%uy,

l
— =i — .11

B) Pour un milieu piézo-électrique :
Les expressions de la contrainte et de 1’induction électrique sont définies comme

suit :

auk
T = Cijkla_xl — exijEx (I.12)

Cijki> Tenseur d’élasticité (N/m?) (i,j, k=11, 2, 3).
exij - Tenseur de constante piézoélectrique (C/m?).

Ex : Champ électrique (V/m).
auk
Dj = €kl a—xl + ‘SikEk (I 13)
D; : L’induction électrique (C/m?).

;. Tenseur du constant diélectrique (F/m).

D’apres la symétrie des tenseursCyjy;, eri; €t &y . Les relations (1.12) et (I. 13) devient :
T=CS—e'E (1.14)
D= ¢E+eS (1.15)

et :transposé de e. C’est le méme tenseur "e" de piézoélectricité qui intervient dans les deux
équations (1.14) et (l. 15).
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C) Conditions aux limites :

Les équations d’état piézoélectrique (I.14), (I.15) précédentes doivent satisfaire les
conditions aux limites mécaniques et électriques aux interfaces entre le milieu solide finis et le

milieu extérieur

v Conditions aux limites mécaniques :

Dans le cas de solides rigidement liés, il y a continuité des déplacements aux frontieres.
De méme, en I’absence de force extérieure agissant sur la fronticre, il y a continuité des
contraintes aux interfaces. Dans le cas ou le milieu extérieur est le vide, les contraintes en

surface sont nulles.

v' Conditions aux limites électriques :

En électrostatique, il y a continuité des composantes tangentielles du champ électrique et du
potentiel électrique aux interfaces .La composante normale D; de I’induction électrique est

discontinue sur une surface chargee.
Par substitution de I’équation (I. 12) dans 1’équation (I. 8), nous obtenons :

azul’ azuk aEk

Pz = Cijklm_ ekija_Xj (1.16)

L’induction électrique obéit a la loi de Poisson : ou p.est la densité de charges électriques

libres par unité de volume. p, est nul pour un matériau isolant.
div(D) = p, (1.17)
Par substitution de I’équation (I. 13) dans 1’équation (I. 17), nous obtenons :

0%u
€iki 9X.0
j

OEx
oX;

K
¥+ e 0 (1.18)

La propagation des ondes élastique en admettant que le champ électrique est statique

(approximation quasi-statique), le champ E dérive d’un potentiel scalaire @ [11,17].

E= —Grad ¢ (1.19)
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Ju
0=u, =E, = _a_xz k=123 (1.20)

u,: Potentiel électrique.

En intégrant I’équation (1.20) dans les équations (1.16) et (1.18), nous aurons :

( 0%y 0%uy, 0%u,

Paez = Gk gxax, t i X, ax; (.21)
| 0%uy, 0%u,
\é 3x.0x, ~ % axp0K,  © (-22)

L’expression (I.21) est I’équation fondamentale de dynamique appliquée au cristal piézo-
¢lectrique. L’expression (1.22) est 1’équation de couplage électro élastique. Ces deux expressions
(1.21) et (1.22), sont les équations phénoménologiques tensorielles piézoélectriques, c’est a partir
de ces deux équations qu’on pourra modéliser la propagation des ondes acoustiques dans un milieu

anisotrope.

1.8 CONCLUSION

Dans ce chapitre, nous avons rappelé les notions théoriques des capteurs chimiques de gaz,
permettant ainsi de bien comprendre les mécanismes de diffusion d’un gaz dans un solide tel que :
adsorption, absorption et la désorption.

Nous avons aussi développé des généralités sur le phénoméne de piézoélectricité et les
principaux matériaux piézoélectriques, ainsi que sa mise en équation.

Enfin, nous avons traité la propagation des ondes acoustiques de surface dans les matériaux

piézo-électriques.
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1111 INTRODUCTION

Les capteurs a ondes acoustiques de surfaces (SAW : Surface Acoustic Wave) sont
composés d'un élément sensible a I'espéce a détecter et d'un transducteur qui traduit la présence
d’especes chimiques en une mesure de fréquence. Leur principe de fonctionnement est basé sur la

propagation des ondes élastiques (ou acoustiques) en surface.

En effet, une onde acoustique de surface (SAW) est une onde que se propage le long de la
surface d'un matériau solide. Son amplitude décroit rapidement, souvent de fagcon exponentielle,
avec la profondeur de la matiere. 1l existe plusieurs modes de propagation des ondes acoustiques
de surface tel que : Les ondes SH-APM, Les ondes de Lamb, Les ondes de Love, Les ondes de
Stoneley [18,6].

L'objectif de ce chapitre est d'effectuer une étude sur les capteurs a onde acoustique de
surface. Ou nous allons présenter le principe de génération de cette onde, et d’en déduire le

principe de fonctionnement du capteur.
1.2 PROPAGATION DES ONDES ACOUSTIQUES

11.2.1 Ondes acoustiques

Le terme le plus répandu pour parler des ondes se propageant dans un solide piézoélectrique
est "ondes acoustiques" (ou élastique), utilisé dans le sens ou I’onde considérée est une onde de
matiere (qui ne peut pas se propager dans le vide). Les ondes élastiques se propageant dans les
milieux matériels sont caractérisées par une direction de propagation (définie par le vecteur d'onde)
et une polarisation (direction dans laquelle s'effectuent les déplacements de matiere). Les
propriétés physiques (anisotropie, symétrie cristalline, ...) et les dimensions du milieu de
propagation peuvent permettre la propagation d'une grande variété d'ondes élastiques que nous
allons décrire dans ce qui suit.

L’¢tude de la propagation des ondes permet de montrer que tous les types d'ondes sont la
combinaison de deux types fondamentaux cf. Fig.11.1: [12]

v" les ondes longitudinales, résultant d’une oscillation dans la direction de propagation et qui
peuvent se propager dans les fluides et dans les solides.
v’ les ondes transversales, qui résultent d’une oscillation perpendiculaire a la direction de

propagation. Elles ne se propagent que dans les solides et dans les fluides trés visqueux.
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(a) Onde plane longitudinale. (b) Onde plane transversale,

Fig. 11.1: Propagation d’ondes planes dans un solide.

Pour une direction de propagation 7’(colinéaire a la vitesse de phase) donnée, ces ondes

—

sont caractérisées par les vecteurs déplacements !, 1% et %> respectivement associés a I'onde
longitudinale, transverse horizontale et transverse verticale. Ces vecteurs sont orthogonaux entre

eux Fig. 11.2.

[}

1)

Fig. 1.2 : Polarisation des ondes susceptibles de se propager suivant 71 (milieu anisotrope)

—

Dans le cas général, la direction de propagation n fait un angle aigu avec le vecteur
déplacement 1! : on parle d'ondes quasi-longitudinales et d'ondes quasi-transverses. Pour les
milieux isotropes, ainsi que pour certaines coupes cristallographiques de matériaux anisotropes, 7
et ulsont colinéaires : on parle d'ondes de polarisation pure. [12]

Pour décrire les différents types d’ondes, on peut différencier la propagation dans les
solides illimités (dont les dimensions latérales sont grandes devant 1’étendue du faisceau d’ondes
élastiques) et celle dans les solides limités dans lesquels des conditions aux limites sont imposées.
On fera alors la distinction entre :

> les ondes planes dans un milieu infini (ondes de volume)
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> les ondes guidées :
v" par la surface libre (milieu semi-infini)
v dans une plaque (solide limité dont les interfaces sont distantes d’une
longueur de I'ordre de la longueur de I'onde guidée A, ou de quelques 1021)

v'dans un milieu inhomogene
11.2.2 Principe de génération d'ondes acoustiques

Le principe de génération d’ondes acoustiques est fondé sur les propriétés
électroacoustiques de certains matériaux dits piézoélectriques tels que (le Quartz (SiOz), le Niobate
de Lithium (LiNbOs3), I’Oxyde de Zinc (ZnO), etc..). Les matériaux possédant cette propriété
transforment 1’énergie électrique en énergie mécanique et réciproquement, avec un coefficient de
conversion qui dépend du facteur de couplage électro-acoustique (ou coefficient de couplage

électromécanique) K?, trés variable d'un matériau a l'autre.

Cette propriété permet de générer des ondes acoustiques dans le matériau par application
d’un potentiel électrique alternatif [15]. Suivant le type d’onde généré, on peut classer les

dispositifs a ondes acoustiques en quatre groupes :

Les dispositifs a ondes de volume (BAW, pour Bulk Acoustic Waves)
Les dispositifs a ondes de surface (SAW, pour Surface Acoustic Waves)

Les dispositifs a modes de plaque

YV V VYV V

Les dispositifs a ondes guidées dans une structure hétérogene.

Dans le premier groupe, c'est tout le volume du matériau qui se déforme, la polarisation peut
étre longitudinale ou transversale. Dans le second groupe, I'onde est guidée a la surface du
matériau : la Fig 1.3 (gauche) représente une onde de Rayleigh (polarisation longitudinale et
transversale verticale déphasées de 90°), la Fig I1.3 (droite) représente une onde de Bleustein-

Gulwev (polarisation transverse horizontale).
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Fig 11.3. Gauche : déplacement des particules au passage d'une onde de Rayleigh. Droite :

déplacement des particules lors de la propagation d'une onde de Bleustein-Gulyaev [17,19].

Lamb SH-APM
W (Shear Horizontal Acoustic Plate Modes)
o - - X x
X, X . 3 2
X1

Fig 11.4. Gauche : déplacement des particules au passage d'une onde de Lamb (haut : mode
symetrique, bas : mode antisymétrique) [16].
Droite : déplacement des particules au passage d'une onde SH-APM (mode d’ordre 1) [20].

Composante

Composante
transversale \;

longitudinale

\ Substrat

Solide 2 \mm:'% o (
Adurinam

Fig 11.5. Gauche : amplitude des composantes longitudinales el transverses verticales dans le cas
de la propagation d'une onde de Stoneley.

Droite : déplacement dans le cas de la propagation d'une onde de Love [12].
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Dans le troisieme groupe I'onde se propage dans le volume du matériau, soit sous la forme de
deux ondes de Rayleigh (une par face) pour une onde de Lamb (Fig 1.4 a gauche) ou sous la forme
d'une onde transverse horizontale subissant des réflexions aux faces du matériau (onde SH-APM
Fig 11.4 a droite).

Enfin, le quatriéme groupe implique des structures dans lesquelles il y a au moins deux solides
rigidement lies entre eux : I'onde de Stoneley qui est une onde de Rayleigh se propageant a
I'interface entre deux solides (Fig 11.5 a gauche) et I'onde de Love dans laquelle I'onde se propage
essentiellement dans la couche guidante (Fig 11.5 a droite). L'anisotropie des cristaux a pour effet
de coupler mécaniquement certaines polarisations, on a alors des polarisations quasi-
longitudinales et/ou quasi-transverses, dans lesquelles le déplacement n'est ni colinéaire ni
orthogonal au vecteur d'onde. On nomme alors la polarisation d'apreés I'importance de chacune des
projections du déplacement de la particule sur un repere lié au vecteur d'onde [21].

La propagation des différents modes des ondes élastiques dans les solides se fait sous des
conditions bien déterminées qui dépendent de la nature du solide. [11].

11.3 ONDES ACOUSTIQUES DE SURFACE SAW

Les ondes acoustiques de surface SAW sont des ondes qui se propagent en paralléle de la
surface d'un solide (le vecteur d'onde et le vecteur de flux d'énergie sont parallele a la surface)
avec une amplitude, en terme de longueur d'onde, qui décroit avec la profondeur du solide.
Plusieurs modes de propagation des ondes acoustiques de surface existent. Ces modes se divisent
principalement en trois parties : Ondes de Rayleigh, les ondes de Bleustein-Gulyaev (SH-SAW:
shear Horizontal SAW), les ondes STW (Surface Transverse Wave).

Parmi ces trois types, les deux premiers sont a différencier du troisieme. En effet, les ondes
de Rayleigh et de Bleustein-Gulyaev se propagent librement le long de la surface, alors que les
ondes STW sont guidées au moyen de sillons graves ou de bandes métalliques déposées sur la
surface [22,12].

11.3.1 Ondes de Rayleigh

Découvertes par Lord Rayleigh en 1885, se propagent dans un milieu semi-infini. La
profondeur de pénétration de ce type d'onde dans le substrat, c'est-a-dire la distance a laquelle les

déplacements acoustiques sont nuls, est de I'ordre de 2\ (sont guidées le long de la surface du
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matériau et leur amplitude décroit fortement avec la distance a la surface). C'est pourquoi les ondes
de Rayleigh sont aussi connues sous le nom d'ondes de surface SAW [23,12].

Dans un milieu isotrope la polarisation des ondes de Rayleigh est "elliptique” : les
déplacements acoustiques, contenus dans le plan sagittal (plan contenant le vecteur d'onde et la
normale a la surface), résultent de la superposition d'une composante longitudinale et d'une
composante transversale déphasees de /2 Fig. I1.6. Dans un milieu anisotrope, les déplacements
acoustiques se font dans un plan incliné par rapport au plan sagittal, la polarisation est dite "quasi-

elliptique™.

a) b)
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Fig. I11.6. Onde de Rayleigh [12] ;
a) ondulation en surface (plan sagittal)

b) polarisation de I'onde
11.3.2 Ondes de Bleustein-Gulyaev

Un matériau fortement piézo-électrique possédant certaines symetries peut guider une onde
de surface purement transverse horizontale appelée onde de Bleustein-Gulyaev. La pénétration en
profondeur est plus importante que dans le cas d’une onde de Rayleigh, de 'ordre de 100 A. De
plus, plus le matériau est piézo-électrique, plus I'onde de Bleustein- Gulyaev est confinée en
surface (Fig 11.3) [17]. Ces ondes sont également connues sous le nom de "SH-SAW™ (Shear

Horizontal — Surface Acoustic Wave), pour "onde acoustique transverse horizontale de surface".




Chapitre I Capteurs a ondes acoustiques de surfaces

11.3.3 Ondes STW (Surface Transverse Wave)

Les ondes STW sont a différencier des autres types d'ondes, dans la mesure ou leur
propagation nécessite un piégeage en surface. Il est parfois possible de générer une onde purement
transverse horizontale, notamment dans un substrat de quartz de coupe simple rotation [15]. Cette
onde, qui a tendance a se diriger vers le volume du matériau, est appelée onde SSBW (Surface
Skimming Bulk Wave), pour "onde de volume rampant sous la surface™ (Fig 11.7). Il ne s'agit donc
pas strictement d'une onde de surface, cependant, il est possible de la piéger en surface si le chemin
de propagation comporte un motif périodique composé de sillons gravés dans le substrat ou de
bandes métalliques déposées sur celui-ci. On obtient alors un guidage en surface de I'onde qui

devient une onde STW.

vy onde SSBW

Fig 11.7. Onde SSBW (Surface Skimming Bulk Wave)
114 CAPTEURS A ONDES ACOUSTIQUES DE SURFACE SAW

Les capteurs SAW peuvent étre utilisés pour déterminer la présence de molécules
spécifiques dans I'environnement. Ils sont fabriqués par la technique de photolithographie

semblable a celle utilisée dans l'industrie des semi-conducteurs [24].

11.4.1 Principe de fonctionnement des (IDT)

La génération d’ondes acoustiques se fait au moyen de deux électrodes paralleles et
coplanaires déposées a la surface du substrat piézoélectrique. Un effet cumulatif peut étre obtenu
a partir d'un ensemble interdigité constituant le transducteur (Fig 11.8). En appliquant une tension
alternative au niveau du transducteur d’entrée, on génére une alternance de compressions et

d’expansions qui peuvent se propager le long du substrat.
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Fig 11.8. Electrode interdigité déposée a la surface d’un substrat piézoélectrique

Le systeme étant réversible, un ensemble identique sert de récepteur et permet de recueillir
le signal sous forme électrique. Le signal recu est retardé et atténué par rapport au signal émis,
d'ou l'appellation de ligne a retard. Il est possible d’augmenter le coefficient de qualit¢ Q du
systéeme, en augmentant le nombre de doigts constituant chaque électrode, dans la limite de la
faisabilité technologique. La distance entre les doigts est déterminée de facon a obtenir un
phénoméne cumulatif d’ondes constructives a une fréquence donnée. La figure I1.9 donne les

caractéristiques principales d'un dispositif a ondes acoustiques de surface. [15]

——0O U'sino(t-1) O—— 4

Direction de

Aluminium — —— propagation
. de I'onde
2t

Substrat

piézo- — LW Lo W :ouverture
glectrique i 1
i i V@ vitesse de propagation

Ly
4 ¥ - v
=2m— :longueur d'onde
Li4]

Lec : distance centre & centre

- . L
fr'\u\ U sin wt retard : T = ?C
& v

Fig 11.9. Principe et caractéristiques d'un dispositif a ondes acoustiques
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11.4.2 Principe de détection

Nous venons de voir comment on peut générer une onde acoustique dans un substrat
piézoélectrique. Nous allons maintenant nous intéresser a la maniere de détecter des especes
chimiques a partir de ce principe de base. Le type d’onde acoustique se propageant dans un cristal
piézoélectrique dépend de paramétres tels que la coupe cristallographique du cristal, les
caractéristiques du milieu et le mode considéré. Une variation de ces paramétres perturbe 1’onde
et en change ses caractéristiques, telles que la vitesse et I’amplitude de propagation. Parmi les
paramétres d’influence, on peut citer les propriétés des matériaux (la masse volumique, 1’élasticité,
la viscosité ou 1’épaisseur des couches), ainsi que des parametres extérieurs tels que la température
ou la pression. Dans le cadre de 1’application des dispositifs & ondes acoustiques a la détection
d’espéces chimiques, nous nous intéressons en premier lieu a la masse volumique. En effet, I'étude
des dispositifs a ondes acoustiques montre que les caractéristiques de propagation de I'onde sont
fortement liées a la masse volumique des matériaux intervenant dans la structure considérée
(substrat, couche sensible). Sous certaines conditions cet effet appelé effet de masse est
prépondérant par rapport aux effets induits par les autres parametres. L'ajoute d’une couche mince
(couche sensible) sur le chemin de propagation perturbe I'onde par effet de masse di au dép6t, sa
vitesse de phase est modifiée. Si la couche est choisie pour ses affinités avec une espéce chimique
particuliére, lorsque I'espéce est présente dans lI'atmosphére du capteur, elle interagit avec la
couche sensible principalement par sorption, induit une variation de sa masse, et modifie a nouveau
I'onde acoustique. La mesure précise de ces perturbations nous permet de détecter des especes
chimiques spécifiques et de remonter a leur concentration Fig. 11.10. [25,26]

0 °
Transducteur o 0 ° 0% Couche réceptrice
interdigité (IDT) 0 °. Y
Vin ¢ ° o. /d
S T -
(=]

Matériau piézoélectrique Onde élastique

Fig. 11.10. Principe de détection par capteur a ondes acoustiques
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11.4.3 Sensibilité du dispositif & ondes acoustiques

Le dispositif a ondes acoustiques est avant tout sensible a I’effet de masse, ce qui lui
procure un large spectre d’applications, contrairement a un dispositif a fibre optique, par exemple,
qui nécessiterait la variation d’un parametre bien spécifique, comme I’indice optique. Ainsi, toute
immobilisation de matiére se traduit par une variation de masse, éventuellement accompagnée de
la variation d’autres parameétres. Parmi les mécanismes de transduction, I’effet de masse est mis
en jeu, de facon souvent prépondérante, dans les dispositifs a ondes acoustiques [21]. Aussi, le
parameétre usuel pour qualifier et comparer entre elles ces structures est la « sensibilité a I’effet de
masse », encore appelée fréquemment sensibilité gravimétrique (le terme de sensibilité inertielle

serait mieux adapté, s’agissant d’un effet de masse), I’expression de cette sensibilité est donnée

par [27, 28,29].

_Af 4
o (I1.1)
Ou Af = fiam) — fo-

fo et fiamy Sont respectivement les fréquences de résonance de I’onde acoustique, pour le

dispositif avant et aprés modification de masse surfacique.

Dans le cas de la détection d’un capteur chimique, I’interaction couche sensible-espéce

cible peut-étre modélisée par I’effet de masse Am [25]:
—=b-p (I1.2)

Avec b qui est 1I’épaisseur de la couche sensible et p la masse volumique de gaz dans la couche

sensible.
Donc la sensibilité a I’effet de masse est :

_Af 1

R R —
fob- P(bcm,PIB)

(11.3)

OU p(pcm,pr) est la masse volumique partielle de DCM dans la couche sensible PIB qui

est calculé par I’expression suivante :
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Pwcmpig)y = K-M-C (111.4)

Ou K = 1014821 est le coefficient de partage air / PIB pour DCM, M est la masse molaire
de DCM [30].

C : concentration de gaz DCM dans 1’air, qui est donné par :
C=100-10"%-p/(R-T) (11.5)

Ou p : la pression atmosphérique de I’air, R : constante de gaz, T : la température ambiante de
I’air [31,32].

Cette relation nous permet donc de modéliser la propagation des ondes acoustique le long
de la surface du dispositif SAW [18].

11.5 CONCLUSION

Dans ce chapitre, nous avons présenté les concepts de base sur la propagation des ondes
acoustiques notamment les ondes acoustiques de surfaces et la description des dispositifs a ondes
acoustiques de surface SAW. Puis nous avons développé le principe de fonctionnement des
transducteurs interdigités IDT et le principe de détection a 1’effet de masse. Nous avons ainsi
établi le modéle de la sensibilité a ’effet de masse qui nous permettra de déterminer 1’effet des

différents paramétres d’influence sur cette derniére.
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111.2 INTRODUCTION

Ce chapitre sera consacré a la présentation de la simulation d’un dispositif SAW, sous
environnement COMSOL Multi physiques. Cette étude nous permet de déterminer la réponse du
capteur, de sa sensibilité et d’en déduire les effets des paramétres d’influence sur les performances

du capteur.

La structure d’un capteur a onde acoustique SAW est composée d’un transducteur interdigité
(IDT) gravé sur un substrat piézoélectrique, recouvert d’une couche mince Poly-Iso Butylene (PIB)
comme le montre la figure III.1. Cette couche sensible capable d’absorber les espéces a détecter,
produit un effet de masse (augmentation de la masse volumique) et modifie la vitesse de phase de

I'onde acoustique.

Gaz Couche sensible
= .t --, . — (PolylsoButyléne Substrat
mthI;?;:;uham Diffusion (PIB) 4m Piézoélectrique af
) )
absorption

Fig. 111.1.Principe de fonctionnement du capteur - effet de masse —

Apres avoir établi I'équation de la dispersion des ondes acoustiques le long de la surface de la
structure (SAW), nous allons maintenant aborder 1’étude du mécanisme de détection des capteurs a

ondes acoustiques.

I11. 1.1 Description du modeéle

Le comportement d’un capteur a onde acoustique de surface est régit par le couplage des
équations électromécaniques (1.21, 1.22). La résolution de ces équations, par la méthode des éléments

finis, permet de déterminer la réponse fréquentielle du dispositif en fonction de la masse.

Nous réalisons cette étude a deux dimensions, c'est-a-dire, que 1’analyse des phénomeénes de
propagation des ondes acoustiques de surface sera posee dans une section du dispositif supposée

identique a elle-méme le long de sa direction verticale.
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A S

<
T |

a-3D b- 2D
Fig. 111.2. Géomeétrie de la structure 3D/2D.
Cette restriction permet une bonne approximation car la plupart des phénoménes peuvent étre

analysés correctement, dans cette hypothése bidimensionnelle, comme le montre la figure 111.2. Les
dimensions de chaque couche de la structure 2D sont représentées dans le tableau I11.1.

Tableau 111.1 : Valeurs moyennes des dimensions du dispositif

Matériau Epaisseur Largeur (um)
PI1B 500nm 4
Al (IDT) 200nm 1
LiNbOs 22um 1

I11.L1.2  Propriétés de matériau
Le substrat piézoélectrique constitue le matériau usuellement utilisé dans la réalisation
des capteurs [4]. Parmi ces matériaux on peut citer, le quartz(SiO.), le niobate de lithium (LiNbO3),

le tantalate de lithium (LiTaOz), qui présentent les propriétés électromécanique suivantes :
- Matrice de rigidité élastique (c) :

[C11 Ci12 €13 ¢y O
Ci2 C11 €13 —cyy O
Ci3 €363 0 O
Cig =C14 0 Caqa O
0 0 0 O cyq Cia
L0 0 0 0 cyy (c1q—Cq2)/2]

(I111.1)

- Matrice piézoélectrique (e) :
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0
e:[
€31

- Matrice diélectrique (¢):

—€22 €22

€11
e=|0

0

0 es O

0 0 egs —322]
€31 €33 0 O

0
O ]
€33

(111 2)

(111.3)

Les valeurs des différents coefficients des matériaux sont résumées dans le tableau 111.2 : [33,34]

Tableau I11.2 ;: Diverses constantes des matériaux

Matériaux
Coefficients LiNbO3 LiTaO3 Quartz
Cu 2.03 2.33 0,867
Ci2 0.573 0.47 0,070
Cis 0.752 0.80 0,119
) Cua 0.085 0.11 0,179
Constantes élastiques Cas 2 424 275 1,07
10" N/m? Cu 0.595 0.94 0,579
€15 3.7 2.6
€22 2.5 1.6
Constantes des piézo- e31 0.23 0.0 _
. . e11=0,171
électriques e 1.33 1.9 . 11:0 0406
(C/m?) 14=0,
constantes des €11 85.2 51 3,92
diélectriques £33 28.7 45 4.1
(101 F/m)
Densité (kg/m?) p 4700 7450 2650
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111.1.3 Etude paramétrique (orientation cristallographique)

La vitesse d’ondes dans un substrat pié¢zoélectrique dépend de la direction de propagation
considérée par rapport a I’orientation de la coupe cristallographique du matériau [27]. Pour mettre en
évidence I’influence de I’orientation de la coupe cristallographique des matériaux, nous avons
envisagé une étude paramétrique en fonction de I’élasticité, de la piézo-électricité et d’électrique des
substrats (LINbO3 128° Y X, LINbO3 YZ 5°, LiTaO3 36° Y X, quartz ST). Pour cela nous commengons
notre étude par la définition de ces transformations géométriques, couramment appelées les angles
d’Euler (0, y, @), ou les deux premiers angles caractérisent la coupe du substrat et le troisieme la

direction de propagation [35,36].
Angles d’Euler :

- La précession y: premicre rotation autour de 1’axe OZ. Donnée par :

cosyp sinyp O
[a], = [—simp cosy O (111.4)
0 0 1
- La nutation 6 : seconde rotation autour de I’axe OY. Que 1’on exprime par :
cos@ 0 sinf
[al, =] O 1 0 (111.5)
—sin@ 0 cos6
- La rotation propre ¢: derniére rotation autour de ’axe OX, exprimée par :
1 0 0
la], = [ 0 cosp —sing (111.6)
0 sing cosp

La transformation des coordonnées est donnée par le produit des 3 matrices [a]x [a]y [a]z, tel que:

[a]= [alx [aly [a]..

cospcosy — sinpcosfsinyy - sinpcosyp — cospcosOsiny  sinfsiny
[a] = | cospsiny + sinpcosOcosyp  —singsing + cospcosOcosy —sinfcosyp (111.7)
singsind cos@sing cosQ
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Les nouvelles valeurs des matrices, d’élasticité, piézo-électricité et diélectrique sont

respectivement [C'], [e] et [¢].

[e'T] = [a][e"][a]" (111.8)
[c'] = [M][c][M] (111.9)
[e'] = [al[e]l[M] T (111.10)

La matrice [M] (matrice de Bond), est donnée par [40]:

1 0 0 0 0 01
0 m2 n2 2mn 0 0
10 nz2 mz -2mn 0 0
[M] = 0 -mn mn mE-n? 0 0 (1. 11)
0 0 0 0 m -n
K] 0 0 0 n m

Avec m=cos¢@ et n=sing.

Dans le tableau I11.3, on regroupe les différentes valeurs des parametres des substrats d’un
capteur SAW utilisés dans la simulation COMSOL multi physiques.

Tableau 111.3. Diverses valeurs des paramétres utilisés

. Coupe et directionde | jtesse des ondes Coefficient de couplage
Materiaux propagation [m/s] k2 %
LiNbO3 e 3489 o2
[5,37, 38] 128° YX 3992 16
LiTaOs [5] 36° YX 3300 Lo
Quartz 132.75° ST YX 3158 0.16
[5, 13,39]
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1M1.2  SIMULATION COMSOL MULTI PHYSIQUES D’UN CAPTEUR SAW

Les étapes essentielles de la simulation d’un capteur SAW sous environnement COMSOL sont :

111.2.1 choix de la dimension du modéle

Fig. 111 .3. Choix de la dimension

Le choix de la dimension s’effectue a partir du menu de la Fig II1.3, ou on sélectionne la

rubrique «model wizard »qui permet de prendre la dimension du modéle dans notre cas 2D.

111.2.2 Choix du modéle physique

Le choix du mod¢le s’effectue a partir du menu de la Fig I11.4, ou on sélectionne la rubrique

«Dispositifs piézoélectriques» qui permet d’introduire les équations a dérivées partielles régissant le

couplage électromécanique (1.21, 1.22).

-

/
Ajouter une physique & = =2

| Rechercher ]

Optique
& Plasma

oyt

& Radio Fréquence

-~

4 %= Mécanique des Structures

== Mécanique du solide (solid)

=, Plaque (plate)

St Poutre (beam)

2. Treillis (truss)

(S5 Dynamique Multicorps (mbd)

%5 Thermomeécanique (ts)

=, Thermoelasticité (te)
__%;_Chajﬁaggpa:.eﬁau.oul.&etthemdilata:\ion (tem)

=== Dispositifs piézoélectriques (pzd) |
—— = -FlecvremTeranigoE ey - - - —————~

¥7] Poroélasticité (poro)

=2 Fatigue (ftg)
\ S Section de poutre (bcs)

\ Wl Semi-conductear

m
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=7

Fig. 111 .4. Fenétre du Navigateur de modeles : choix du modréle
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111.2.3. Saisie des données

Dans la rubrique « définitions globales », on introduit toutes les constantes et toutes les

expressions nécessaires a la simulation du capteur, que nous résumons dans la figure. 111.4.

Fi Parameétres . [IE Bibliothéque de Modéies| ¥ MNavigateur Matériau

- Paramétres

Mom Expression Valewr Description

P 101.325[kPa) 1.0133E5 Pa Air pressure

T 25[degC] 29815 K Air temperature

R B.3145]Pa”m 3/ (K" mal)] 8.3145 1i{moalK) Gas constant

t_DEM_alr IME-G-FUII:R.'T] __] 00040874 mel/m® DCM eancentration n &ir
M_DCRA 84.93]g/miol] 0.084930 kg miol Kolar mass of DCR

K 10414821 30,346 PIE/air partition consta...
rho_DCK_PIB K'M_DCM'C_DEM_air:I 0.010534 kg.-"m' Mass concentration of ...
rho_PIB 0.918[gfem ™3] 918.00 kg/m" Density of PIB

E_FIB 10[GPa] 1.0000E10 Pa Young's modulus of PIB
nu_PIB i R 8] 048000 Paissons ratio of PIB
eps_PIB 22 2.2000 Relatree permittivity of ..

B o

i 4 e = 5

Fig. 111.5. Saisie des paramétres - Constantes — expressions

I111.2.4 Dessin de la geométrie

Dans cette étape, on représente la géométrie bidimensionnelle du modéle étudié comme le

montre la figure I11.6.

Fichier Edition Vwe Options  Aide
D288 ¢

¥YOEooDO@e®

T Oa & -

= 00/ Géomérrie -l Bibliothique de Modeles| 88 Navigataur Matériss

] Construire toute Ia séquence

~ Unités

Mettre & Féchelle les varisble: lors du changement d'unisés

b )

Unitéd angle
[Degres 0

~ Avancé

|
3]
2
T
a]
]
Tolérance relative de réparation par défaut: ;_
-]
5]
&
7]
&)

Messages L1 | Log| i Tablel =0

COMSOL 432152
hier cuvert: saw_gas_sensor.mph

552 M8 689 MB

Fig.111.6. Dessin de la géométrie
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111.2.5 Propriétés des matériaux
Dans la rubrique « matériel », on charge les propriétés électromécaniques des matériaux.

Leurs valeurs sont résumées dans le tableau. 111.4.

Tableau. 111.4. propriétés des matériaux

Property Name Value

O @ Matesial .l Model Libraey

Elasticity matrix (Ordering: xx, yy, 2, yz, Xz, Xy} cE {2.424e11,
0.752e11,
2.03e11,
0.752e11,
0.573e11,
2.03e11,
o[Pal,
o[Pa],
o[Pal,
0.752e11,
o[Pa],
0.085e11, =
-0.085e11, E Soudy 1
O[Pa], @ Ress = Material Contents
0.595e11, r,'
O[Pa], £
O[Pal, i
O[Pal, !

0.085211, 1

i
i
i
1
5

Grometric Entity Selection

» Material Properties

Mame Walue  Unit  Property grouy T
tho IOk kym'  Basic
E WeSiPal Pa

033 1

Heat capacity t consta Cp 90U Mg Basic
Thermal conductivity & 160{W. W/.. Basic
Elects

O[Pal,
0.595e11}

eonductivity sgma  3TMe. Sm  Basic
Coupling matrix (Ordering: xx, yy, Iz yzZ. XZ, xy) eES {1.33, 0, O,
0.23, 0, . Coefficient of thermal expan..  aipha  23e6(.. LK Basic L

Relative pesmittivity el 1 1 Basic

Relative permittivity epsilonr$ {28.7, 85.2,
85.2}

Density rho 4647
111.2.6 Propriétés physique des domaines

» Matériau élastique linéaire : On introduit les équations mécaniques des structures en

définissant le matériau comme matériau élastique linéaire, voir Fig. 111.7.

"7 Constructeur du Modéle = O
| TE 'T =t iEL
a4 V8 LiNbO3 YZ.mph {Model3]
» = Déefinitions globales
4 [| Modell {modl}
- = Définitions
> 1.’\ Geometry 1 {geoml}
. HEE Matériaux
a £% Piezoelectric Devices {pzd]}
f" Piezoelectric Material 1 {pzmi}
®= Freel {freel}
= Zero Charge 1 f{zcl}
27 Initial Values 1 {init1}
1 Linear Elastic Material 1 {{emml
@70 Electrical Material Madel 1 {egn
= Fixed Constraint 1 {ficd}
= Ground 1 {gndI}

T Plamim e o diim e A Fem 2]

Fig. 111.7. Matériau élastique linéaire
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¢ Propriété électrique (mise a la masse de la structure):

La rubrique « Masse » permet de relier le potentiel de 1’électrode fixe a la valeur 0, V=0.
Comme le montre la figure 111.8.

Fichier Edition Vue Options Aide

D=0 s ko Da & =

I Constructeur du Modgle = 0fl= Massﬁ\m Bibliothéque de Modélaq # Navigateur Matériauﬂ =0
@ o TErT ErEL
4 V% saw_gas_sensor.mph {Modeld]
4 = Définitions globales
Pi Parameters {param} Sélection: [Manuel vl
4 [I Modell {modl}

Sélection de frontiéres

» = Définitions 7 ﬁ}' +
> ¥\ Geometry1 {geomi} a 3
. #E Matériaux 9 |E| !
4 3 Piezoelectric Devices {pzd} &

"7 Piezoelectric Material 1 {pzmi}

=i Freel {freel}

Y5 Zero Charge 1 {zc1}

27 Initial Values 1 {init1} » Remplacement et contribution

' Linear Elastic Material 1 {lemml =

) Electrical Material Model1 {egr|| ~ Eduation

SARSSIER T ocl} Afficher les équations en considérant:
= Periodic Condition 1 {pcl} Study 1 {stdll}, Eigenfrequency {eig} i

. EZ3 Mesh 1 {mesh1]
> sas Studyl {sedl)
- [&i Results

Fig. 111.8. Mise a la masse de la structure

++ Conditions aux limites :

Dans la rubrique «Devices Piézoélectrique», nous choisissons « périodique condition 1 » qui

permet d’imposer les conditions de continuité sur les frontiere sélectionnée (1, 3,16 et 17) Fig. IIL.9.

File Edit View Options Help
D20 s DA &- =

I2 Model Builder 011 Periodic Co [l Model Librar | §8 MaterislBro | — [ [ ¢h Graphics ¢l Convergence Plot 1 =8

Afxec@m~|aqam$@Bd-|a =B

PR

o e Boundary Selection -
£ Global Definitions 1 ]
4 [ Model1 (modl} Selection: [ Manus! - ol
= Definitions i w + "~ —1 ™ —
A, Geametry1 3 0
a8 Materisls 16 & = =
& LiNBO3 {mat1) 17 n A il
4 & PIE (matd) & L
& Basic (def) 151
8 Aluminum (matd) -
4 ¥4 Piezoelectric Devices (pad) -2
P2 Piezcelectric Material 1 » Override and Contribution 23]
B Freel |
5 Zero Charga1 L 3
P73 Initial Values 1 ~ Periodicity Settings 35
Linear Elastic Material 1 _
Electrical Material Madel 1 Type of periodicity: 4
Fixed Constraint 1 | Continuity = 45|
= Ground 1 i
5 Periodic Condition 1 3
5 Equation View 5.5
€5 Mesh1 5
- Study 2 -
i1 Step 1: Eigenfrequency ‘2 1 o 1 2 3 4 's 's
(e Selver Configurations b Constraint Settings Mesages 1 Progress] [T Log| B8 Table =
5 Job Configurations .
@ Results

COMSOL 432152

Opened file: emir teste.mph

Nurnber of degrees of freedom sohved far: 2352
Selution time (Study 1): 19 5.

DOpened file: emir teste.mph

Fig. 111.9. Conditions aux limites
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111.2.7 Maillage

Le maillage est une étape importante dans la résolution des équations aux dérivées partielles
(EDP). Il consiste a la discrétisation du probleme, par la méthode des éléments finis. La figure 111.10

représente la structure maillée.

0208 o @ AOA &~ O Rr-TrBly 8o @ =
17 Constructeur du Modéle = [0 b Graphique . ¢b Graphique de convergence | =0

™

BT StE xoC@ QA PH @ EEI
o 1 saw_gs sensormph (Modeld) h h A i
£ Définitions globales
+ [ Modelt (madl)
2 Définitions
#\ Geometry 1 [geoml)
& Matérisn
& o Reezostectnc Revigs (o2
C 4+ 5 Mesh1 {meshi)
== e e
4 l_‘ Free Quad 1 {fgl)
£ Size 1 fsizel)
4 5 Study 1 sl
1l Parametrc Sweep [parom)
| Etape 1: Exgenfrequency (eig)
T, Configueations du sobveut
B Configueaticns de job
4 (g} Results

emo

-

o o o o

£eoe S S S O °o o o ¢ >
SR @Al sl NLOENC R Gl L)

2 Data Sets 1

o Views ! , -

14 Derived Velues 2 D U | 05 0 ‘05 1 15 2 25 3 35 4 ‘a5 5 5.5 6
4 Tables -

[l Osplacement (pzd) (pg2) Messages U2 % Progression| || Log| I Table1

B Potential (p2d) (pg2) p

& Eport COMSOL432152

(5] Reports Fichier ouvert: saw_gas_sensor.mph

Nombee de degrés de liberte résolus: 46893
Nombee de degrés de liberté résolus: 46893
Durée de calcul (Study L (stdlf) 73 5 (1 minute, 13 secondes)

Fig. 111.10. Maillage de la structure
111.2.8 Résolution du probléme

A partir de la rubrique «Résoudre» nous procédons a la résolution du probléme, la figure 111.11
représente, le résultat de cette simulation. Cet affichage constitue la derniére étape de notre

simulation qui est ou I’affichage des résultats de la simulation (Post-traitement)

Le résultat de cette simulation, est représenté par la courbe de variation de la déformation en
fonction de la fréquence de résonnance (838.70 MHz), dans le cas du substrat LiNbOs YZ. Cette
figure, montre que cette déformation est localisée superficielle et elle est dd essentiellement a

I'absorption des molécules de gaz, au niveau de la couche sensible (PIB).
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Afin de validé notre modele, nous procédons a la comparaison de notre résultat a celui établit

dans la littérature figure (111.12) [40]. Cette comparaison montre bien que les résultats sont similaires,

ce qui permet la validation de notre modeéle.

Fréquence propre=8.387092e8, deplacement totale (um) de LiNbO3 YZ

L8

1

. T T T 7 A6.2241x107
0.006
U 0.005
- 0.004
T 0.003
0.002

0.001

Fig. 111.11. Variation de la déformation en fonction de fréquence de résonance (838.70 MHz).

- substrat LINbO3 YZ-

rho_DCM_PIB(2)=0.010534 Eigenfrequency=8.405066e8 Surface: Total displacement (m)

=107

30
20
10
0
-10
-20
-30
-40
-50
-60
-70

-80

-40

-20

A 6.8893x10™
xlo'l’:

Fig. 111.12. Variation de la déformation en fonction de fréquence de résonance (840.50 MHz).

- substrat LiNbO3 YZ- [40]
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111.3 RESULTATS ET DISCUSIONS

Afin de déterminer I’influence du nature substrat sur la réponse des capteurs, nous allons

simuler notre modele pour différents types de substrat : tels que (LiNbOs 128° Y X, LiNbOs YZ,

LiTaO336° YX, quartz ST). Les variations du déplacement total et du potentiel électrique en fonction

de la fréquence constituent les résultats de nous simulation que I’en représente sur les figures suivent :

» Substrat de LiTaO336 YX:

#+ Déplacement total

2.6
2.4
2.2

1.8
1.6
1.4
1.2

0.8
0.6
0.4
0.2

Deéplacement total (mm)

Déplacement total Vs Fréquence de LiTaO3

| — 7.682545¢8 -

| — 7.941116e8 ]

| — 7.984781e8 ]

76 766 772 778 784 7.9 x10"
Frequence (Hz)

Fig. 111.13.a. Variation de déplacement total en fonction de la fréquence

- LiTaO3 36 YX-
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+ Potentiel électrique

4
> 3
p 2
=]
=
2 1
9
2 0
o
%& -1
z -2
- 3
-4
Fig. 111.13.b.

» Substrat de LiNbO3 128° YX

#+ Déplacement total

Potentiel électrique vs Fréquence de LiTaO3 36°

| — 7.682545¢e8 1

-| — 7.941116e8 .

| — 7.084781e8 _

76 7.66 772 778 7.84 709 %10°
Fréquence (Hz)

Variation du Potentiel électrique en fonction de la fréquence

- LiTaO3 36 YX-

Déplacement total vs de fréquence de LiNbD3 128°

4.5 T

4 || — B.560195e8 1]
—— B8.634313e8
3.5 || — 8.838279e8 T
8.902892e8

25F

Déplacement total (nm)

0.5+

| I I I [ =

8.5

8.6 8.7 8.8 8.9 x10%
Fréguence (Hz)

Fig. 111.14.a. Variation de déplacement total en fonction de la fréquence

- LiNbO3 128° Y X-




Chapitre 111 Simulation d'un capteur chimique de gaz SAW

#+ Potentiel électrique

Potentiel électrique vs la fréquence de LiNbO3 128° VX

L%

1 1 1 I L] 1

4 - -

I -

= 2t il
g

= 1k -

ki 0t -
~m

o 1k -
c

= 2 | = 8.560195e8 -

& g || — 8634313e8 |

—— 8.838279e8

-4+ B.002892e8 -

1 1 1 | I 1

8.5 B.6 8.7 8.8 8.9 x10%

Fréquence (Hz)

Fig. 111.14.b. Variation du potentiel électrique en fonction de la fréquence.
- LiNbO3 128° Y X-

» Substrat de quartz ST:

#+ Déplacement total

déplacement total vs Fréquence Quartz st 132.75" (nm)

28k’ ! ] ! ! ! -
26| — B6.576611e8 1
2.4 — §.704646e8 .
2.2 | — 7.23052e8 1

2 7.314242e8 -
1.8} -
l.6F .
1.4 F .
1.2 - -

1L 4
0.8+ -
0.6 F .
0.4 F -
0.2 F -

|:| — 1 1 I i 1 ]
6.4 6.6 6.8 7 7.2 «10%
Frequence (Hz)

déplacement total (nm)

Fig. 111.15.a. Variation du déplacement total en fonction de la fréquence.

- Quartz ST-
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+  Potentiel électrique

Potentiel électrique (V)

Fig. 111.15.h. Variation du Potentiel électrique en fonction de la fréquence.

Potentiel électrique vs fréquence

— G.576611e8

—— 6.704646e8

= 7.23052e8
7.314242e8

-3.5 k= 1

6.4 6.8

> Substrat de LiNbO; YZ 5° :

+ Déplacement total

déplacement total (nm)

Fig

3.5

4.5

3.5

2.3

1.5

0.5

6.8 7 7.2 x10®
Frequence (Hz)

- Quartz ST-

déplacement total vs fréquence de LiINbO3 ¥Z +5° (nm)

= 8.376629%e8
—— 8.418043e8
—— 8.520071e8

8,759652e8

8.2 83

8.4 8.5 8.6 8.7 %10%

Fréguence (Hz)

. 111.16.a. Variation de déplacement total en fonction de la fréquence

- LiNbO3 YZ 5°-
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+ Potentiel électrique

Potentiel électrique vs fréquence de LINbO3 YZ +5°

1 1 I 1 I L] 1 I 1
5 - -
L. i
= 3t .
g
T 2 1
L
T 0F ] -
g
= 1r —— 8.376629e8 | |
o 2k —— 8,418043e8 | 4
5 —— B8,520071e8
8.759652e8
'4 —— 1 1 1 1 L 1 1 1 -
835 84 845 85 855 86 865 8.7 x10%

Fréquence(Hz)

Fig. 111.16.b. Variation du Potentiel électrique en fonction de la fréquence
- LiNbO3 YZ 5°-

Les figures (III.13.a jusqu’a III.16.a), représentent les variations du déplacement total des
substrats (LiTaOs 36 YX, LiNbO3 128° Y X, Quart ST, LiNbO3 YZ 5°) en fonction de la fréquence. A
partir de ces figures on reléve les valeurs maximales de déplacement total pour obtenir la fréquence

de résonance qui sont regroupées dans le tableau I11.6

Les figures (II1.13.b jusqu’a II1.16.b), représentent les variations du potentiel électrique des
substrats (LiTaO3 36 YX, LiNbO3128° YX, Quart ST, LiNbO3 5°YZ), en fonction de la fréquence.
A partir de ces figures, on reléve des valeurs maximales du potentiel électrique correspondent les

valeurs de fréquence de résonance.

L’absorption du gaz DCM par la couche sensible engendre une légere augmentation de sa
masse volumique. Cette augmentation entraine, a son tour, un changement des fréquences. Afin de
déterminer ces valeurs des fréquences, nous effectuons une analyse spectrale du déplacement et de la
distribution du potentiel électrique de notre dispositif. Aux valeurs optimales de ces deux grandeurs

correspond la valeur de la fréquence de résonance du capteur.
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Tous les résultats de notre simulation sont regroupés dans le Tableau I11.5, ou on représente
la fréquence de résonance, le déplacement total avant et apres 1’absorption de gaz DCM et le décalage

de fréquence de résonance Af.

Tableau 111 .5 . Le décalage de fréquence par rapport a chargement de masse pour différent

substrat
Masse volumique Fréquence de . |Af| = f — f
Substrat Doch.PIE) résonance f (MHz) Déplacement D (nm) H2) 0
LiNbOs Avec la masse 838,70919372 6,224082 220,64
YZ Sans la masse 838,70941437 6,224058
LiNbOs Avec la masse 883,82793180 491712 206,97
128° YX Sans la masse 883,82822878 4,91709
Avec la masse 731,42416132 2,361788
Quartz ST 156,01
Sans la masse 731,42431733 2,361783
_ Avec la masse 792,61967135 2,837159
LiTaOs 148,46
36°YX Sans la masse 792,61981982 2,837150
] Avec la masse 841,80434045 6,347150
LiNbOs 5° 22317
YZ
Sans la masse 841,80456362 6,347126

fo, f sont respectivement, les fréquences de résonance avant et apres la modification de la
masse volumique.
A partir de I’expression de la sensibilité (éq. I1.3) nous déterminons les valeurs de la sensibilité

des capteurs pour les différents matériaux etudiés, les resultats sont regroupés dans le tableau I11.6.
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Tableau Il .6. Valeurs de la sensibilité a [ effet de masse pour divers substrats.

Valeur de sensibilité S
Substrat 5
(m*/kg)
LiNbOs YZ 34.29
LiNbO3; 128° YX 43.81
Quartz ST 21.84
LiTaO3 36°YX 24.42
LiNbO3 5°YZ 34.56

Ces résultats de tableau I11.5 et tableau I11.6, montrent que la fréquence de résonance est
inversement proportionnelle a la masse volumique de la couche sensible (PIB). D'autre part, le
décalage de fréquence de résonance et la sensibilité a I'effet de masse est optimale pour I'orientation
128° Y X de Niobate de Lithium par apport de différentes coupes cristallographie de LiNbO3 et on
observe que le matériau de Niobate de lithium est de maximal décalage de fréquence de résonance et

meilleure sensibilité a I'effet de masse par apport a l'autre substrat (Quartz et LiTaOs).

En fin, le décalage de fréquence de résonance Af=296.97Hz du substrat de LiNbOs3,
d’orientation 128 °dans le plan YX est de valeur optimale et sa sensibilité a 1’effet de masse atteint

une valeur maximale de 43,81 m?/Kg.

Nous avons enregistré une augmentation de 26% de la valeur de la sensibilité a 1’effet de

masse par rapport au modele établi dans la littérature [40].
111.4 CONCLUSION

Dans ce chapitre, nous avons rappelé la procédure de simulation sous environnement
COMSOL multi physiques. Et nous avons réalisé la simulation 2D d'un capteur SAW. Qui constitue
une bonne approximation de la résolution du probléme. Les résultats obtenus sont similaires a ceux
établis dans la littérature, ce qui a permis la validation de notre modéle. Afin d’optimiser les
performances de notre dispositif, nous avons effectué une étude paramétrique en fonction des

différentes coupes cristallographique des matériaux. Cette derniére montre que le capteur SAW doté
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d’un substrat de LiNbO3 d’orientation 128° et de coupe Y X présente une sensibilité optimale de

43.81 m?/Kg, qui constitue une augmentation de 26 % par rapport au modeéle établi dans la littérature.
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CONCLUSION GENERALE

Dans ce manuscrit, nous avons réalisé la simulation du comportement
électromécanique des capteurs chimiques en milieu gazeux, sous environnement COMSOL
multi physiques. Nous avons entamé ce travail par un résumé succinct sur les capteurs de
gaz a ondes acoustiques, notamment la sorption de molécule de gaz par une surface solide.
Nous avons aussi donné les principaux fondements théoriques nécessaires a la
compréhension de leur principe de fonctionnement ainsi que leurs principales
caractéristiques. Notre contribution, s’est focalisée sur la détermination des effets des

paramétres d'influence sur la réponse d’un capteur SAW et de sa sensibilité a I'effet de masse.

De maniére a bien comprendre les capteurs chimiques de gaz, nous avons cité les
notions principales qui utilisent dans les capteurs chimiques. Ce qui nous a permis de bien
cerner les mécanismes de diffusion d’un gaz dans un solide tel que : adsorption, absorption
et la désorption. Nous avons développé des généralités sur le phénomeéne de piézoélectricité,
sa mise en équation, les principaux matériaux piézoélectriques et la propagation des ondes
acoustiques de surface dans les matériaux piézo-électriques. Nous avons aussi présenté la
description des dispositifs a ondes acoustiques de surface SAW. Puis nous avons développé
le principe de fonctionnement des transducteurs interdigités IDT et le principe de détection
a I’effet de masse. Nous avons ainsi établi le modéle de la sensibilité a 1’effet de masse qui

nous permettra de déterminer I’effet des différents parametres d’influence sur cette derniere.

Apres avoir rappelé la procédure de simulation sous environnement COMSOL multi
physiques, nous avons réalisé la simulation 2D d'un capteur SAW. Qui constitue une bonne
approximation de la résolution du probléme. Les résultats obtenus sont similaires a ceux
établis dans la littérature, ce qui a permis la validation de notre modéle. Puis nous avons
effectué une étude comparative de la réponse du capteur SAW (4f) des différents substrats
(128° YX LiNbO3, 36° YX LiTaOg, quartz ST). Cette derniere montre que le capteur SAW
doté d’un substrat de LiNbO3 d’orientation 128° et de coupe YX présente une sensibilité
optimale de 43.81 m?/Kg, qui constitue une augmentation de 26 % par rapport au modéle
établi dans la littérature.
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Les perspectives, qui peuvent compléter ce travail, c’est de s’intéresser au
paramétrage des électrodes (IDT), des polyméres constituant la couche sensible et la nature

de gaz absorbé dans le but d’optimiser les performances du capteur SAW.
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RESUME

Dans ce travail, nous avons réalisé la simulation 2D d’un micro-capteur a ondes
acoustique de surface SAW sous environnement COMSOL multi- physique™. Un capteur
SAW est constitué d’un transducteur interdigité (IDT) gravé sur un matériau piézoélectrique
et recouvert par une couche sensible polyisobutyléne (PIB). Cette couche sensible est
choisie pour ses affinités particuliéres avec les especes a détecter CH»Cl, dichlorométhane
(DCM). Notre contribution, s’est focalisée sur la détermination des effets des parametres
d'influence sur la réponse d’un capteur SAW et de sa sensibilité a I'effet de masse. Une étude
comparative de la réponse du capteur SAW (4f) pour différents substrats (128° Y X LiNbO3,
36° YX LiTaOs3, quartz ST) a été effectuee. Cette derniere montre que le capteur SAW doté
d’un substrat de LiNbO3 d’orientation 128° et de coupe Y X présente une sensibilité optimale
de 43.81 m?/Kg, qui constitue une augmentation de 26 % par rapport au modele établi dans

la littérature.

Mots clés : sensibilité a I’effet de masse, fréquence propre, SAW, COMSOL Multi physique,



ABSTRACT

In this work, we concerned a study and simulation of micro-sensor surface acoustic
wave SAW using the Comsol multi- physique. A sensor SAW constructed of an interdigité
transducer (IDT) engraved on a piezoelectric material and covered by a layer sensitive
Polyisobutyléne (PIB). Our contribution has focused on determining the effects of influence
parameters on the response of a SAW sensor and its sensitivity to mass effect. A comparative
study of the response of the SAW sensor (Af) for different substrates (128 ° YX LiNbOs,
36 ° YX LiTaOs, quartz ST) was performed. The latter shows that the SAW sensor with a
LiNbO3 substrate orientation and 128 ° YX cut has optimum sensitivity of 43.81 m? / kg,

which is an increase of 26% compared to the model established in the literature.

Keywords: sensitivity, natural frequency, acoustic waves, COMSOL Multi physics, Mass
Effect
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