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Résumé

Certains gaz constituent une menace sérieuse pour la vie des personnes se
trouvant a leur proximité. Il est donc nécessaire de détecter leur présence avant
gu’ils n’atteignent des seuils critiques du danger (inflammabilité, explosivité ou
toxicité). Les dispositifs basés sur les ondes acoustiques de surface (SAW pour
Surface Acoustic Wave) peuvent étre utilisés comme des capteurs de gaz. La
sensibilité d'un capteur de gaz est la mesure du décalage fréquentiel du signal causé
par une particule par million du gaz. Dans ce mémoire, on fait appel a la simulation
numérique via I'outil COMSOL Multiphysics pour analyser le comportement électro-
acoustique d’un résonateur SAW a base de ZnO/SiO,/Si, le décalage fréquentiel de
sa réponse (électrique) aux gaz étant modélisé en tenant compte de I'effet de masse
combiné au gonflement de la couche sensible. On se propose ici de comparer les
sensibilités (a trois gaz, le méthane, le butane et le dichlorométhane, o chacun de
ces gaz est virtuellement injecté seul dans la simulation) de deux résonateurs SAW
identiques sauf en termes de la couche polymére sensible (le polydimethylsiloxane
(PDMS) pour I'un, et le polyisobutyléne (PIB) pour l'autre). Cette comparaison a pour
but de déterminer le polymere qui donne le meilleur résultat en termes de sensibilité.
Une fois la structure du résonateur est générée et les conditions aux frontiéres

appliquées, la tension électrique en régime harmonique au niveau de la borne



d’entrée du transducteur interdigités va lancer des ondes de surface stationnaires.
Nous avons pu obtenir, pour chacun des deux résonateurs SAW, les réponses
fréquentielles simulées (en termes d’admittance électrique d’entrée Y//) en absence
et en présence des gaz considérés. Ces réponses ont montré I'apparition du
phénoméne de résonance et d'antirésonance. Le déplacement mécanique total des
résonateurs SAW a confirmé que le mode de propagation est de type Rayleigh
confiné prés de la surface du capteur. D'autre part, le PDMS a offert une meilleure
sensibilité que le PIB. Le polymére offrant la meilleure sensibilité est donc celui
possédant le coefficient de partitionnement K, le plus élevé. En perspectives, on se
propose d’optimiser les paramétres géométriques de la structure afin d’améliorer ses

performances.
Abstract

Certain gases constitute a serious threat for life of persons who are in their
vicinity. It is therefore necessary to detect their presence before reaching critical
thresholds of danger (inflammability, explosivity or toxicity). Surface Acoustic Wave
(SAW) devices can be used as gas sensors. The sensitivity of a gas sensor is the
measurement of the signal frequency shift caused by one particle per million of the
gas. In this memory, we use the numerical simulation via the COMSOL Multiphysics
tool to analyze the electro-acoustical behavior of a SAW resonator made on the basis
of ZnO/SiO,/Si structure, the frequency shift of its (electrical) response to the gas is

modeled by taking into account the mass effect combined with the

swelling of the sensitive layer. We propose here to compare the sensitivities (to three
gas, methane, butane and dichloromethane, where each of these gases is virtually
injected alone in the simulation) of two SAW resonators that are identical except in
terms of the polymer based sensitive layer (polydimethylsiloxane (PDMS) for one,
and polyisobutylene (PIB) for the other). This comparison has for purpose to
determine the polymer which gives the best result in terms of sensitivity. Once the
structure of the resonator is generated and the boundary conditions are applied, the
electrical voltage in harmonic regime imposed at the input terminal of the
interdigitated transducer will launch standing surface waves. For each of the two
SAW resonators, we obtained the simulated frequency responses (in terms of
electrical input admittance Yy4) in absence as well as in presence of the considered
gases. These responses showed the appearance of resonance and anti-resonance

phenomenon. The total mechanical displacement of SAW resonators confirmed that



the propagation mode is a Rayleigh-type confined near to the top surface of the
sensor. On the other hand, the PDMS has offered a better sensitivity than PIB. We
concluded that the choice of one polymer among others for the detection of a given
gas should be based on the higher value of partitioning coefficient. Thus, the polymer
offering the best sensitivity is that having the highest value of the partitioning
coefficient K,. In perspectives, we propose to optimize the geometric parameters of

the structure in order to improve its performances.
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INTRODUCTION GENERALE



L’inhalation ou I'explosion a certains gaz constitue une menace sérieuse pour la
vie des personnes se trouvant dans des enceintes fermées présentant des fuites de
gaz (comme dans les mines), la vie des individus se trouvant a proximité d’un
incendie, ou celle du personnel travaillant dans les processus industriels (comme la
fermentation). Il est donc nécessaire de pouvoir détecter a tout moment la présence

de ces gaz avant d’atteindre des seuils critiques aux conséquences facheuses.

Les dispositifs basés sur les ondes acoustiques de surface (SAW pour Surface
Acoustic Wave) peuvent sentir I'environnement et étre utilisés donc comme des
sondes dans l'analyse des substances chimiques. L’histoire des ces dispositifs a
commencé par la mise en évidence expérimentale de I'effet piézoélectrique (direct et
inverse) par les fréres Jacques et Pierre Curie entre 1880-1881 [1], suivie de la
découverte des ondes élastiques de surface par Lord Rayleigh en 1885 [2] dans le
cadre d’études sismologiques. Sur le plan des matériaux, les avancées de la
technologie de fabrication du Silicium ont permis I'’émergence des premiers circuits
intégrés. De son coté, la synthése des matériaux piézoélectriques (le premier cristal
piézoélectrique a avoir été synthétisé fut le sel de Rochelle aprés la premiére guerre
mondiale [3]) a constitué une innovation importante dans ce domaine, puisqu’elle a
permis de s’affranchir de la limitation en forme représentée par la coupe des pierres
naturelles piézoélectriques. L’invention des transducteurs interdigités par White et
Voltmer en 1965 [4] a fournit un moyen pratique pour générer et détecter les ondes
acoustiques, et a permis par la sorte, a Wohltjen et Dessy [5] de réaliser en 1979 le
premier dispositif a ondes acoustiques. On a assisté par la suite a I'explosion du
nombre de travaux autour des capteurs SAW dédiés a la détection d’une large

gamme de gaz et de vapeurs.

La mesure des changements affectant certaines caractéristiques des ondes
acoustiques de surface constitue un indicateur de la présence d’une substance
chimique donnée a la surface active des dispositifs électroacoustiques basés sur ce
type d’ondes. Dans le présent mémoire, on fait appel a la simulation numérique via
'outil COMSOL Multiphysics pour analyser et caractériser le comportement électro-
acoustique de notre structure étudiée constituée d’un résonateur SAW dit a un (1)
port, le décalage fréquentiel de sa réponse (électrique) aux gaz étant modélisé en

tenant compte de I'effet de masse combiné au gonflement de la couche sensible.




L’objectif principal de ce mémoire est de montrer de fagon pédagogique les
choix que I'étudiant devra faire afin de simuler son capteur et synthétiser son signal
électrique (admittance d’entrée) pour en évaluer enfin les quantités physiques
désirées, comme le facteur de couplage électromécanique ou la sensibilité du
capteur. Comme application, on se propose de comparer les sensibilités (a trois gaz,
le méthane, le butane et le dichlorométhane, ou chacun de ces gaz est virtuellement
injecté seul dans la simulation) de deux résonateurs SAW identiques sauf en termes
de couche sensible, ou le premier dispositif est recouvert d’un premier polymeére (le
polydimethylsiloxane appelé PDMS), et le second d'un polymére différent (le
polyisobutyléne dit PIB). Cette comparaison a pour but de déterminer le polymére qui

donne le meilleur résultat en termes de sensibilité.
Ce mémoire s’articule sur quatre (4) chapitres :

Dans le premier chapitre, nous donnerons quelques généralités et
considérations théoriques sur les capteurs SAW. Nous rappellerons brievement les
différents types de capteurs de gaz, les notions de transduction piézoélectrique et de
transducteur interdigité. Nous passerons ensuite a la présentation des ondes
meécaniques, et notamment 'onde acoustique de surface dite de Rayleigh. Les
dispositifs a ondes acoustiques, le capteur SAW et les facteurs I'affectant seront
également présentés, suivis des gaz cibles étudiés ainsi que de la couche sensible
recouvrant le capteur SAW. La présentation détaillée du résonateur SAW achévera

ce premier chapitre.

Nous consacrerons le second chapitre a la modélisation de la réponse
fréquentielle du résonateur SAW. Nous introduirons a l'occasion la notion de
modélisation, le mécanisme de perturbation de I'onde acoustique de surface, la
notion du coefficient de partitionnement K, et comment le déterminer dans le cas de
nos six couples polymere/gaz, Nous présenterons ensuite le modéle de l'effet de
masse pour la prévision du décalage fréquentiel de la réponse du résonateur SAW,
un second modéle qui combine l'effet de masse au gonflement de la couche
sensible, puis nous comparerons ces deux modeles et terminerons par introduire et

donner les pertes considérées dans notre travail.

Le troisieme chapitre fera l'objet de la simulation numérique, ol nous

rappellerons brievement la méthode des éléments finis, puis présenterons I'outil de




simulation COMSOL Multiphysics, les équations de la piézoélectricité et de la
propagation de I'onde acoustique. Nous présenterons ensuite notre résonateur SAW
a un port et les conditions aux frontieres utilisées (condition de périodicité et les
couches absorbantes parfaitement adaptées). Nous terminerons par donner les
constantes des matériaux et les paramétres géométriques considérés dans la

simulation.

Nous présenterons dans le quatriéme et dernier chapitre les différents résultats
de simulation obtenus et tenterons de les discuter a la lumiére des travaux publiés

dans la littérature.

Nous cléturons ce mémoire en donnant la conclusion générale et les

perspectives qui se dégagent de ce travail.




CHAPITRE | : GENERALITES ET
CONSIDERATIONS THEORIQUES
SUR LES CAPTEURS SAW



1.1 Les capteurs de gaz

Il existe une grande variété de capteurs de gaz ; cette diversité est régie a la
fois par les différents matériaux de base qui peuvent étre utilisés et les principes de
fonctionnement mis en jeu. Pour la classification des capteurs de gaz, on distingue
essentiellement six catégories de capteurs : (1) optiques, (2) électrochimiques, (3)

électriques, (4) acoustiques, (5) calorimétriques et (6) magnétiques [6].

1.2 La transduction piézoélectrique

.2.1 Les mécanismes d’excitation et de détection dans les micro-actionneurs

et les résonateurs

On appelle fransduction le passage, par le biais d'un processus de
transformation, d’'une grandeur physique ou d'une forme d’énergie a une autre qui
est dépendante de la premiére. Les micro-actionneurs convertissent une énergie
fournie (électrique, mécanique, thermique, magnétique, chimique ou radiative) en
une énergie mécanique qui peut prendre diverses formes [7]. Les principaux
mécanismes d’actionnement utilisés dans les MEMS sont énumérés dans le tableau
.1 [7, 8]. Tout principe d’actionnement posséde ses propres avantages et
inconvénients. Le choix et I'optimisation d’'une approche devrait étre faite selon les

exigences de I'application visée [7].

Mécanisme Mécanisme de sortie :
d’entrée Mécanique
] Electrostatique
Electrique
Piézoélectricité
Magnétostatique
Magnétique -
Magnétostriction
) Pneumatique
Mécanique :
Hydraulique
Expansion
Thermique Effet mémoire de forme
Changement de phase
Chimique Combustion

Tableau 1.1 : Mécanismes communs de micro-actionnement [7, 8].




Les différents mécanismes d’excitation et de détection utilisés dans les
résonateurs (voir section 1.10) a base de silicium sont résumés dans le tableau 1.2.
Ces mécanismes peuvent étre utilisés soit a la fois pour I'excitation et la détection
des vibrations d’'un résonateur, soit en conjonction avec un autre mécanisme. Dans
ce deuxieme cas de figure, un premier mécanisme est utilisé pour I'excitation et le
second pour la détection. Le choix des mécanismes d’excitation et de détection a
utiliser dépend d’un certain nombre de facteurs comme l'amplitude des forces
générées, le coefficient de couplage électromécanique (voir section 1.2.2), I'effet du
mécanisme de détection choisi sur la sensibilité (voir section 1.7.2) du résonateur,
ainsi que des considérations technologiques liées a la fabrication du résonateur et a

I'environnement dans lequel il sera déployé [9].

Mécanisme d’excitation

Mécanisme de détection

Piézoélectrique

Piézoélectrique

Electrostatique

Capacitif

Magnétique

Magnétique

Electrothermique

Piézorésistif

Optothermique

Optique

Tableau 1.2 : Mécanismes d’excitation et de détection utilisés dans les résonateurs a

base de silicium [9, 10].

Nous nous limitons dans ce travail aux résonateurs qui utilisent, a I'entrée,

I'énergie électrique, sous forme d’une tension appliquée.
1.2.2 L’effet piézoélectrique

Signalé en 1880 par Pierre et Jacques Curie, I'effet piézoélectrique direct décrit
la génération de charges électriques sur la surface de certains solides cristallins
causée par l'application d’'une contrainte mécanique. Le mot «piezo» provient du
grec et signifie la pression [11]. A 'inverse, I'apparition d’'une déformation mécanique
résultant de [I'application d’'une tension électrique externe est appelée effet

piézoélectrique inverse. Cet effet a été prédit mathématiquement par Lippman en




1881 et confirmé expérimentalement par la suite par les freres Curie [12]. L'effet
piézoélectrique peut étre percu comme un couplage entre les équations constitutives

élastique et électrique (voir section 111.4) [13].

L'origine physique de la piézoélectricité provient de l'asymétrie du réseau
cristallin qui, sous I'effet de la déformation, est le siége d’'une séparation des centres
de gravité des charges positives et négatives, c’est la raison pour laquelle ces
matériaux sont dits non-centrosymétriques. La polarisation résultante génére un
champ électrique qui peut étre utilisé pour transformer I'’énergie mécanique fournie,

par la déformation du matériau, en énergie électrique [14].

Lorsqu’on fournit une énergie électrique au matériau piézoélectrique, celle-ci
sera en partie stockée sous forme mécanique, le reste peut éire stocké sous une
forme électrique, mais seule I'énergie mécanique stockée sera utile a une éventuelle

reconversion vers I'énergie électrique [15].
1.2.3 Les matériaux piézoélectriques

Le capteur d’'onde acoustique considéré dans notre mémoire fait appel a la
transduction piézoélectrique, d’ol notre recours a un matériau piézoélectrique. Les
dispositifs acoustiques a base de matériaux piézoélectriques sont rendues sensibles
a la masse des gaz grice au dépdt d’'une couche qui sorbe (et résorbe) les
molécules du gaz [12]. Pour la fabrication de ces dispositifs, il existe plusieurs
matériaux piézoélectriques qui peuvent étre soit naturels ou synthétiques. La
réalisation de la couche piézoélectrique peut se faire par le biais d’'une variété de
techniques (par pulvérisation, ablation laser, dépdt en phase chimique, ou autre)
[16]. Plusieurs paramétres doivent étre pris en considération lors du choix du
matériau piézoélectrique pour une application donnée : mode de propagation des
ondes, constante diélectrique du substrat, colt ultime du matériau, pertes, etc. [17].
Les matériaux piézoélectriques les plus utilisés dans les MEMS sont le nitrure
d’aluminium (AIN), 'oxyde de zinc (ZnO) (voir tableau 3) et le titanate de zirconate de
plomb (PZT).




1.2.4 Le coefficient de couplage piézoélectrique

Le coefficient de couplage piézoélectrique (noté K) constitue une mesure de
lefficacité (K° = Eswokée ! Erumie) avec laquelle I'énergie fournie au matériau
piézoélectrique est convertie, de fagon réciproque, en une énergie stockée [18-20].
Ce paramétre permet de comparer, en termes de conversion d’énergie, différents
matériaux piézoélectriques soumis aux mémes conditions d’opérations [20]. Le carré
du coefficient de couplage piézoélectrique est donné par la relation (1) :

K? = &3 (eq.1)

Ou e, cf et &° représentent respectivement la constante piézoélectrique, la rigidité a
champ électrique (E) constant et la constante diélectrique a une contrainte constante
[21]. Le carré du coefficient de couplage piézoélectrique effectif K.+ est donné par la
relation (2) :

e2

B s
T ePeS +e?

(eq.2)

cP est la constante d’élasticité a déplacement électrique (D) constant, elle est donnée

par la relation (3) :
cP=cF+e?/&° (eq.3)

Ko est donc relié a K par la relation (4) :

KZ
K2 =—— eq.4
K2 +1 (eq.4)

Les carrés des coefficients de couplage piézoélectrique du nitrure d’aluminium
(AIN), de 'oxyde de zinc (ZnO) et du niobate de lithium (LiINbO3) sont portés dans le
tableau 1.3 [22, 23]. Le ZnO présente un coefficient de couplage plus important que
celui de I'AIN et du LiNbO3, c’est pour cela que nous avons choisi d’utiliser le ZnO en

tant qu’élément de transduction piézoélectrique.

Matériau Zn0 AIN LiNbO,

2
K, (%) 8-9 6-7 4.6-5.6

Tableau 1.3 : Les carrés des coefficients de couplage piézoélectrique (K?) associés a
I'AIN, ZnO et LiNbO; [22, 23].




1.3 Le transducteur interdigité

1.3.1 Description du transducteur interdigité

Les ondes élastiques (dites aussi acoustiques, voir la section 1.4) peuvent étre
utilisées dans les dispositifs électroniques de détection [24]. L’excitation (émission) et
la détection (réception) de ces ondes se propageant dans les couches
piézoélectriques fait appel a la transduction piézoélectrique, d’ou I'émergence en
1965 du transducteur interdigital (TID) inventé par White et Voltmer [25].

Le TID est constitué de deux électrodes métalliques sous forme de peignes
interdigités (voir figure 1.1), ou I'un est connecté a la masse et 'autre est porté a la
tension électrique désirée [26].

L’invention du transducteur interdigital (TID) a permis [I'utilisation de la
technologie microélectronique planaire, de la photolithographie et des salles
blanches pour la fabrication en masse des capteurs SAW (voir la section 1.6) [27]. Le
terme SAW désigne P'acronyme anglais “Surface Acoustic Wave” que l'on peut

traduire par “Onde Acoustique de Surface”.

1.3.2 La conception du transducteur interdigité

Les deux peignes métalligues composant le TID (voir figure 1.1) sont obtenus
par dép6t du métal choisi (voir section 1.3.4) sur la surface de la couche
piézoélectrique, suivi de sa gravure de sorte a obtenir la géométrie finale désirée [26,
25]. La période du TID (notée Pr) a pour role a la fois de contréler la fréquence de
résonance [10] et de déterminer la longueur d’onde du mode de vibration qui se

propage dans le dispositif acoustique [25].
1.3.3 Les différentes configurations du transducteur interdigité

Les TID peuvent se décliner sous quatre configurations (voir la figure 1.2). ll y a
d’abord les cas ou le TID est déposé sur la surface supérieure de la couche
piézoélectrique, avec (c) ou sans (a) électrode flottante sur la face opposée. Il y a
ensuite les cas ou le TID est déposé sur la couche diélectrique, avec (d) ou sans (b)
électrode flottante sur la face opposée. Shih et al [28] ont proposé d’ajouter quatre
autres configurations dans lesquelles une électrode flottante est insérée entre la
couche diélectrique et le substrat. Le facteur de couplage électromécanique effectif

(voir section 1.10.7) associé a chaque configuration a été étudié en fonction du




rapport de I'épaisseur de la couche piézoélectrique a la longueur d’onde [29, 30],
mais cet aspect (optimisation de K.i?) sort du cadre de ce mémoire. Le capteur

considéré dans cette présente étude aura pour configuration celle du cas (a).

——
Ny

P+ : Période du transducteur (A : longueur d’onde)

P : Pas du transducteur (distance entre deux doigts voisins = A/2)
Lp : Largeur d'un doigt du transducteur (1/4)

Ep : Espacement inter-digites

R : Longueur de recouvrement des doigts

N : Nombre de doigts du transducteur

Figure 1.1 : Schéma de la vue de dessus d’un transducteur interdigité.

Electrodes floftantes

@
Figure 1.2 : Les différentes configurations des transducteurs interdigités (TID) : (a)

TID déposé sur la couche piézoélectrique sans électrodes flottantes, (b) TID déposé
sur la couche diélectrique sans électrodes flottantes, (c) comme en (a) mais avec des
électrodes flottantes sur la couche diélectrique, (d) comme en (b) mais avec des

électrodes flottantes sur la couche piézoélectrique.




1.3.4 Sélection du métal constituant le transducteur interdigité

La couche métallique utilisée pour fabriquer le TID doit étre suffisamment
epaisse pour offrir une faible résistance électrique et assez mince pour qu’elle ne
présente pas une charge mécanique excessive a l'onde acoustique. Les TID sont
typiquement réalisés en aluminium. L’aluminium est compatible avec la technologie
de fabrication des circuits intégrés a base de silicium, ce qui fait de lui le métal le plus
couramment utilisé aujourd’hui dans cette technologie. En effet, I'aluminium est
relativement peu colteux, adhére bien a 'oxyde de silicium et posséde une résistivité
électrique de 2.7 pOhm-cm [31]. D’'un point de vue électrique, I'or est un bien
meilleur conducteur que I’Aluminium (Al est 17% moins conducteur que Au). Il est
également inerte chimiquement et posséde une bonne tenue a la corrosion. Mais
F'utilisation de I'or nécessite souvent I'ajout d’'une couche mince (~ 10 nm) de Titane
ou de Chrome/Tungsténe pour assurer son adhérence [25]. Le cuivre peut lui aussi
remplacer I'aluminium, mais sa résistance de contact avec le silicium est élevée, en
outre, lintégration de ce métal dégrade les performances du dispositif [32].
L'aluminium apparait comme donc comme le métal de choix parce qu’il évite
justement ces problémes. De plus, il est disponible avec une pureté élevée, se

dépose facilement, et s’intégre facilement aux procédés de photolithographie [32].

I.4 Les ondes de Rayleigh

Les ondes acoustiques (ou ondes élastiques) sont le siege d’'un déplacement
des particules du milieu qui peut étre : soit paralléle a la direction de la propagation,
on est alors en présence d’'une onde longitudinale, soit perpendiculaire a la direction
de la propagation, I'onde est alors dite fransversale (ou de cisaillement) [33]. Les
ondes acoustiques couvrent une plage fréquentielle de 14 ordres de grandeur. En
effet, elles vont de 10 Hz pour les ondes sismiques, et s’étendent jusqu’a 10"? Hz
pour les phonons excités thermo-élastiquement [34]. Une onde acoustique de
surface est une onde mécanique dont le maximum d’énergie est confinée dans une
zone proche de la surface du milieu de propagation [6,35-38]. On distingue
principalement trois types d’onde de surface; 'onde de Rayleigh, 'onde de Love et
'onde Lamb. Nous nous limitons dans le cadre de ce mémoire a la présentation du

premier type seulement.




L'onde de Rayleigh porte ce nom en référence a Lord Rayleigh, le célebre
mathématicien qui est a 'origine de la découverte de ces ondes en 1885, dans le
cadre d'études sismologiques [27]. Le déplacement des ondes de Rayleigh a la
surface de la terre est représenté dans la figure 1.3, la plupart des dégats
occasionnés par les séismes sont dus a ce type d’ondes. Une onde de Rayleigh
posséde a la fois une composante longitudinale (u) paralléle a la direction de
propagation (Uy) et une composante transversale (v) normale a cette direction [36], il
n’y a donc pas de déplacement dans la direction transversale a la propagation des
ondes [39]. Ces déplacements longitudinaux et de cisaillement sont couplés et se
déplacent a la méme vitesse. En appliquant une tension électrique a travers les
électrodes, toute particule appartenant a la surface libre se déplace autour de sa
position d’équilibre et décrit une ellipse rétrograde dans le plan sagittal (U, U,).
L'amplitude des déplacements mécaniques est limitée entre une et deux longueurs
d’onde d’épaisseur [27], I'atténuation de I'onde se fait de maniére exponentielle [39].
Le mode Rayleigh est le mode de propagation d’onde le plus couramment utilise

pour les capteurs de gaz a base de dispositifs SAW [37].

i

VSR SSher SR RSP

Figure 1.3 : Déplacement des ondes de Rayleigh a la surface de la terre [40].

1.5 Les dispositifs a ondes acoustiques

Le type d’onde généré dans un matériau piézoélectrique dépend principalement

des propriétés de ce milieu de propagation, de sa coupe cristallographique, et de la




structure des transducteurs interdigités [6,26]. Le changement de la fréquence de
résonance de l'onde constitue un bon indicateur de linteraction du gaz avec
lélément sensible (voir section 1.9) du détecteur [41]. Les différents types de
capteurs de gaz éxploitent divers modes de propagation pour mesurer les
fréquences de résonance : le mode de cisaillement en épaisseur, le mode de I'onde
acoustique de surface (Rayleigh, Love ou Lamb), le mode de cisaillement polarisé
horizontalement, et le mode de plaque en flexion [14, 41, 42]. Les capteurs
acoustiques utilisés pour la détection des gaz tels que les micro-poutres, les
microbalances a quartz et les capteurs a ondes acoustiques de surface (SAW)
reposent sur des changements de la masse de I'élément sensible lors de son

interaction avec le gaz [6].

1.6 Le capteur SAW

Un capteur SAW, servant a la mesure quantitative d’'un gaz, est un dispositif qui
convertit, en un signal électrique, un stimulus physique ou chimique causée par le
gaz [43]. La structure de base d’un capteur a onde acoustique de surface (SAW)
consiste en la mise en contact d’'un ou de plusieurs transducteurs interdigités
métalliques avec la couche piézoélectrique. Une fois que le port émetteur du
transducteur interdigité (TID) est excité électriquement avec une source harmonique
(signal radiofréquence, R.F.), des ondes stationnaires vont s’établir et se propager
des deux cétés du TID, perpendiculairement a celui-ci. Le port récepteur du TID va
détecter ces ondes et les convertir en un signal électrique sinusoidal [23]. Comme
I'énergie mécanique de I'onde acoustique de surface est confinée dans une zone
proche de la surface de la couche piézoélectrique, si le chemin de propagation de
cette onde est recouvert d’'un matériau sensible au gaz, 'onde pourra alors se
propager dans ce milieu [44]. C’est la modification des caractéristiques de cette onde
au contact de la couche sensible qui pourra étre utilisée comme un indicateur de la

présence du gaz considéré.

Les dispositifs SAW sont couramment utilisés dans l'industrie électronique,
spécialement pour des applications de détection de gaz. lls peuvent étre congus pour
offrir une sensibilité élevée (de quelques parties par milliard a plusieurs centaines de
parties par million de concentration). La fréquence d’utilisation des dispositifs SAW

est suffisamment élevée pour permettre de rendre ces capteurs interrogeables a




distance [37]. De plus, les techniques de fabrication des dispositifs SAW
comprennent la technologie des couches minces et les procédés photolitographiques
qui sont entiérement compatibles avec la fabrication des circuits intégrés planaires,

ce qui facilite la procédure de conception globale des capteurs SAW [44].

Nous étudions dans ce mémoire un capteur SAW spécifique. Comme plusieurs
dispositifs SAW sont basés sur le mode Rayleigh [43], c’est un capteur SAW
spécifique basé sur ce type d’ondes que l'on présentera le long des sections et des

chapitres suivants.

1.7 Les facteurs affectant la performance d’un capteur SAW

En termes de performances, un capteur SAW peut étre qualifié par certains
paramétres, a savoir: sa limite de détection, sa sensibilité, sa sélectivité, sa
réversibilité, et son temps de réponse. Nous nous limitons dans la section suivante a

présenter les trois premiers facteurs précités.

I.7.1 La limite de détection

La limite de détection d’'un capteur de gaz est définie comme la quantité
minimale de la substance considérée que ce dispositif peut déceler. Cette limite peut
étre exprimée par la valeur de la concentration du gaz, typiquement donnée dans un
rapport molaire, tel que le nombre de parties par millions (ppm) ou par milliard (ppb),
ou en tant que concentration massique (mg/m®) [45]. Une caractéristique idéale de
tout capteur est de détecter les espéces d’intérét bien en dessous des niveaux de

concentration qui peuvent causer des effets nocifs pour les étres humains.

I.7.2 La sensibilité

La sensibilité d’'un capteur SAW notée S est donnée par la pente de la droite
qui passe par les points représentant la variation de la fréquence de résonance (4f,)
du capteur en fonction de la concentration du gaz (Npym). La sensibilité renseigne sur
le décalage fréquentiel du signal causé par une particule par million (ou par milliard)
du gaz, elle s’exprime donc en Hz/ppm (ou Hz/ppb) [45]. Ainsi, la sensibilité indique
de combien le signal délivré par le capteur change lorsque la concentration du gaz
est modifiée [46]. Cette mesure de la capacité d’'un capteur a détecter la présence
d’'un gaz constitue un paramétre critique dans I’évaluation des performances du

capteur. La sensibilit¢ d’'un capteur de gaz peut étre optimisée par le choix du




matériau piézoélectrique, du mode de propagation des ondes, et de la couche

sensible au gaz [47].

1.7.3 La sélectivité

La sélectivité d’'un capteur de gaz est sa capacité a discriminer I'espéce désirée
parmi un mélange de gaz, avec peu ou sans interférence avec les autres
constituants du mélange [45, 48]. Par conséquent, 'une des fonctions les plus
importantes dans [I'évaluation de la performance d’'un capteur de gaz est la
qualification de sa sélectivité [49]. Bien que les détecteurs de gaz ont une bonne
sensibilité, leur sélectivité reste trop faible. Lorsque la tdche consiste a détecter un
mélange de gaz, on fait souvent appel a une matrice de capteurs, ou chaque
élément posséde une couche sensible (voir section 1.9) spécifique a un gaz donné
[12]. Des méthodes de traitement des signaux adaptées permettent d’augmenter la

capacité de discrimination des gaz.

En résumé, un bon capteur devra avoir une sensibilité élevée et étre sélectif,
c’est-a-dire qu’il soit capable d’afficher une grande variation de la fréquence pour un
petit changement dans la concentration du gaz cible, mais aussi de pouvoir
discriminer entre les différents gaz. De plus, Il lui faudra également montrer une
réponse reproductible pendant la durée de vie requise et étre économiquement

viable.

1.8 Les gaz cibles étudiés et leurs dangers

Avant d'aborder les gaz cibles considérés et leurs propriétés physiques
requises pour nos simulations, il est nécessaire de faire un bref rappel sur quelques
notions élémentaires liées aux risques d'inflammabilité (ou d’explosivité) et/ou de

d’intoxication présentés par ces gaz.

1.8.1 La notion d’inflammabilité (ou d’explosivité) des gaz

Lorsque de Iégéres augmentations d’'un gaz combustible sont successivement
mélangées a l'air, une concentration est finalement atteinte, pour laquelle une
flamme se propagera si une source d’inflammation est présente. On désigne cette
concentration seuil sous le nom de limite inférieure d’inflammabilité (ou limite

inférieure d’explosivité) du gaz dans l'air.




A mesure que l'accumulation du gaz se poursuit, une concentration plus
importante du gaz inflammable dans l'air sera finalement atteinte pour laquelle une
flamme n’arrivera plus a se propager. Ce niveau critique de la concentration du gaz
dans l'air est appelé limite supérieure d’inflammabilité (ou limite supérieure

d’explosivité) [50].

1.8.2 La notion de toxicité des gaz

Les effets toxiques d’une substance chimique sont la conséquence soit de la
sursaturation des cellules de divers organes, soit d’'une action toxique propre sur un
viscére donné ou une fonction métabolique précise. On appelle résorption du toxique
le passage du produit dans la circulation sanguine a partir de son lieu d’introduction
(inhalation, absorption ou ingestion). Chez I’étre humain, la résorption des gaz se fait
par voie pulmonaire. Il est nécessaire, pour bien comprendre la symptomatologie
clinique des intoxications provoquées par I'exposition aux gaz considérés, de voir

I'action des toxiques sur les principaux organes [51].

Les troubles causés par une exposition & un gaz toxique dépendront
principalement de la concentration du gaz, sa nature et de la durée d’exposition. Le
seuil maximal de toxicité (ST) toléré lors de l'inhalation d’'un gaz peut s’exprimer par
la relation (5) [52], le seuil de toxicité étant différent d’'un gaz & un autre, cette relation

tient compte de ce fait en incorporant I'exposant (N).
T
ST = j [C()Vdt (eq.5)
0

Ou C(t) est la concentration du gaz en fonction du temps, T est la durée totale

d’exposition, et N (nombre naturel) 'exposant adimensionnel propre au gaz.

D’un point de vue toxicologique, la réponse physiopathologique a I'exposition a
un gaz ne dépend pas de la masse des molécules en présence, mais de leur
nombre. Il est donc plus approprié d’exprimer la concentration du gaz dans I'air (voir

la section 11.3) en ppm ou en ppb [53].

1.8.3 Le méthane (CH,)
De masse molaire de 16.04 g/mol, le méthane est un gaz incolore, inodore,

inerte biologiqguement, inflammable et constitue le principal composant du gaz naturel




utilisé comme combustible par I'industrie et les ménages. Il forme des mélanges
explosifs avec l'air (de 5 a 14 %), ce qui constitue une menace pesante pour les
mineurs en particulier [54]. En effet, dans les mines de charbon, le méthane peut étre
libéré par les parois, s’accumuler dans les puits et causer de graves explosions. Peu
d’'information est disponible sur la toxicit¢é du méthane. Une recherche
bibliographique menée par Kamens et Stern [55] indiquait que I'exposition au
méthane a une concentration de 10.000 ppm n’avait pas d’effet toxique. Il semble
que les effets toxiques du méthane sont liés a la privation d’oxygéne qui survient
lorsque cet alcane simple est présent dans I'air a forte concentration [56]. En effet, le
méthane a un effet méthémoglobinémiant, c’est-a-dire que I'’hémoglobine des
globules rouges (molécule responsable du transport de ’'Oxygéne aux tissus) n’arrive
plus a assurer sa fonction correctement, ce qui peut causer des troubles du systéme
nerveux provoquant la mort [57]. En effet, l'inhalation du méthane altére le
fonctionnement correct de I'hémoglobine, ce qui peut causer une insuffisance
circulatoire conduisant a un collapsus suivie de la mort [57]. La combustion
incompléte du méthane produit du monoxyde de carbone dont I'exposition prolongée
peut également entrainer la mort [51]. La conférence américaine des hygiénistes
industriels gouvernementaux a répertorié¢ en 1982 le méthane dans sa catégorie
d’asphyxiants simples, sans autres effets physiologiques significatifs [56]. Une petite
fraction du gaz naturel alimentant les réseaux de distribution est perdue a causes
des fuites dans les canalisations. L’évaluation et la réduction de ces pertes sont des
objectifs permanents des compagnies de gaz. Bien que le méthane soit émis dans
'air dans des quantités beaucoup plus faibles que le dioxyde de Carbone, son
potentiel de réchauffement planétaire est 21 fois plus élevé, ce qui le place au
deuxiéme du classement des gaz a effet de serre [58]. La détection du méthane est
donc importante pour alerter de son niveau lorsqu’il devient dangereux dans un pui,

une piéce fermée, ou pour surveiller les gaz a effet de serre potentiels [59].

1.8.4 Le butane (C4H4)

Le butane est un gaz incolore, inflammable (limites d’inflammabilité : 1.8-8.4 %),
d’'une odeur aromatique douce. Cet alcane de masse molaire de 58.12 g/mol est
largement utilisé comme combustible ou agent propulseur dans les produits aérosols.
Sur le plan toxique, le butane est un gaz asphyxiant, et est donc considéré comme

un agent cardiotoxique, c'est-a-dire qu'’il cause une intoxication associée a une




arythmie (trouble du rythme cardiaque) [60]. Pour une exposition a court terme (15
minutes en moyenne), le seuil maximal toléré est de 750 ppm (1810 mg/m?3), alors
que pour une exposition prolongée (8 heures en moyenne), le seuil est de 600 ppm
(1450 mg/m?®) [53].

1.8.5 Le dichlorométhane (CH,Cl,)

Le dichlorométhane (DCM), également connu sous le nom de chlorure de
méthyléne, est un composé organique volatil (de masse molaire égale a 84.93 g/mol)
utilisé comme solvant (dégraissant, décapant de peinture, etc.). Le DCM est un
composé chimique dangereux : il irrite la peau et les yeux, c’est un cancérigéne pour
I'homme, une toxine hépatique et un facteur qui affecte le systéme nerveux central
[61, 62]. En effet, des concentrations atmosphériques élevées peuvent se
développer dans des lieux mal ventilés, ce qui entraine une perte de conscience
chez les personnes exposées. Cependant, la substance a une odeur douce a des
concentrations supérieures a 300 ppm et, par conséquent, elle peut étre détectée a
des niveaux inférieurs a ceux ayant des effets aigus [63]. Le DCM peut avoir des
effets cardiotoxiques chez des individus présentant une prédisposition cardiaque.
Des décés ont été signalés suite & une exposition aigué par inhalation au DCM [64].
L’administration américaine de la sécurité et de la santé au travail a établit que le
niveau d’exposition au DCM admissible chez 'humain était de 25 ppm pour une
durée moyenne d’exposition de 8 heures [65]. Tout cela montre I'importance de

mesurer le niveau de concentration du DCM présent dans lair.

1.9 La couche sensible au gaz

La réponse d’un capteur SAW repose sur l'interaction entre sa couche sensible
et le gaz considéré conduisant a la modification des propriétés physico-chimiques de
cet élément sensible. La sensibilité et la sélectivité du capteur dépendent du choix du
matériau (appelé sorbant) constituant la surface active du dispositif SAW en contact
avec l'air [6]. Le role de ce sorbant est de collecter et concentrer les molécules du
gaz par voie du phénomeéne de sorption [66]. Les propriétés physiques de la couche
sensible qui peuvent influencer la réponse du capteur sont : la masse volumique, les
constantes élastiques et viscoélastiques (module de Young et coefficient de
Poisson), la conductivité électrique et la permittivité diélectrique [44]. Il existe un

large éventail de matériaux sensibles qui ont été développés selon la nature du gaz




cible. A titre d'exemple, nous citons les couches d’oxydes métalliques, les
nanoparticules, les structures supramoléculaires, les polyméres a empreinte
moléculaire, les nanotubes de carbone et leurs composites, les monocouches auto-

assemblées, et les polyméres hybrides [12].

Les polymeéres sont des matériaux de choix en tant qu’éléments sensibles des
dispositifs SAW. En effet, les polyméres offrent beaucoup d’avantages aux
technologies des capteurs. Leur fabrication est relativement simple, c’est-a-dire qu’ils
ne nécessitent pas de salles blanches ou des températures élevées. lls permettent
d’atteindre une bonne sélectivité vis-a-vis de la molécule cible, résiste aux conditions
climatiques séveéres (température, pression et humidité). lls sont disponibles dans le
commerce et se prétent favorablement a la réalisation d’'une matrice de capteurs
[12].

Dans le cadre de ce mémoire, nous utilisons deux polymeres (PDMS et PIB,

voir sections 1.9.1 et 1.9.2) en tant que couches sensibles aux gaz cibles considérés.
1.9.1 Le polydimethysiloxane (PDMS)

Le polydimethylsiloxane (PDMS) est un polymére bon marché, extrémement
utilisé, avec de bonnes propriétés physico-chimiques requises pour les applications
de détection des gaz [67]. De masse moléculaire moyenne de 9x10* g/mole [68], le
PDMS se présente sous la forme d’'un élastomeére ayant de nombreux avantages en
tant qu’élément sensible aux gaz. Il est facile a le mettre en ceuvre, en effet, Il peut
étre synthétisé en mélangeant un monomére avec un agent de réticulation, il est
ensuite déposé par dépo6t centrifuge sur la surface du capteur. Le durcissement
nécessite un chauffage a faible température [69]. Au-dela de sa température de
transition vitreuse (entre -120 et -128 °C [67, 68, 70]), et du fait de sa perméabilité
élevée [70], la sorption s’opére rapidement et de fagon réversible. Le PDMS posséde
une bonne résistance aux rayonnements ultraviolets [68]. Il montre de faibles
variations avec la température [69]. Du fait de son aptitude a I'allongement (2 a 10
fois la longueur initiale), le PDMS se préte parfaitement aux technologies des

dispositifs flexibles [71].




1.9.2 Le polyisobutylene (PIB)

Le PIB est un polymére commercial dont les caractéristiques physico-chimiques
sont recherchées dans les applications de détection des gaz, et ce malgré sa faible
perméabilité. Obtenu par une polymérisation de [lisobutylene, cet élastomére
amorphe présente une excellente stabilité thermique, un faible poids moléculaire
moyen (5x10° g/mole) [68, 62], et une température de transition vitreuse de - 76 °C
[68].

.10 Le résonateur SAW
1.10.1 Description du résonateur SAW

Deux types d’architectures sont distingués dans les dispositifs SAW : les lignes
a retard et les résonateurs [25]. Dans le cadre de ce travail, on se limitera a I'étude
d’un type particulier de résonateurs. Le résonateur est ainsi appelé a cause du circuit
externe qui excite la couche piézoélectrique de sorte a ce qu’une onde stationnaire
s’établit dans cette couche et fait entrer ce dispositif en résonance. Le résonateur
SAW constitue donc a la fois un moyen pour générer (a travers ses TID et la couche
piézoélectrique) des ondes acoustiques de surface, un siége pour l'interaction (de sa
couche sensible) avec le gaz cible, et un outil de suivi des variations d'une

caractéristique de I'onde résultant de cette interaction [5].

Dans le résonateur SAW, le (ou les) transducteur(s) interdigité(s) est (sont)
placé(s) au centre de la structure acoustique (voir figure 1.4), entre les deux
réflecteurs (voir section 1.10.3) [72]. Le résonateur SAW constitue ainsi une cavité
résonante dans laquelle 'onde générée par le port d’entrée est piégée. Lorsque le
résonateur SAW est excité a la fréquence de résonance, I'énergie mécanique
stockée dans la cavité se trouve a son maximum [25]. Les résonateurs SAW peuvent
étre utilisés dans diverses applications, et notamment comme filtres, oscillateurs ou

capteurs [10].

1.10.2 Les configurations des ports

Une connexion électrique séparée reliée a un circuit externe est appelée port
[25]. Les résonateurs SAW se divisent en deux configurations : des résonateurs a un

port ou a deux (2) ports (voir figure 1.4) [9], c’est-a-dire le nombre de connexions




électriques auxquelles les TID sont reliées [23]. En d’'autres termes, un résonateur
SAW peut étre congu avec un ou deux transducteurs interdigités logés dans sa
cavité (voir section 1.10.2 et la figure 1.5) [35]. Les structures appelées réflecteurs

seront détaillés dans la section 1.10.3.

Dans les dispositifs a un port, un seul port sert a la fois de port d’entrée et de
sortie. Le signal d’entrée excite 'onde acoustique, qui a son tour, va générer des
charges que le port convertira en un signal qui constituera la réponse du résonateur
SAW [25]. Un résonateur SAW a deux ports est constitué de deux TID ; I'un d’entre
eux générant 'onde acoustique de surface, et l'autre servira & sa détection [10].
Cette deuxiéme configuration (a 2 ports) est le siége d’'un couplage capacitif et/ou
résistif qui dégrade les performances du résonateur [73]. Seule, la configuration & un
(1) port sera considérée dans la suite du travail. Cette configuration permet a elle

seule de générer et détecter le signal désiré.

TiD

Réflecteurs Réflecteurs
6]
TID (entrée) TID (sortie)
Réflecteurs m Réflecteurs
()

Figure 1.4 : Les deux configurations possibles des résonateurs SAW : (a) a un port,
(b) a deux ports.

1.10.3 Les réflecteurs

Les réflecteurs (ou absorbeurs) sont des structures métalliques réalisées
simultanément avec les IDT, formées par un réseau périodique d’électrodes

paralléles entre elles et perpendiculaires a la direction de propagation de 'onde [37],




situées a I'extérieur des deux transducteurs interdigités [23], leur role est de réfléchir
les ondes vers les transducteurs. Les réflecteurs peuvent étre soit électriquement
connectés entre eux, ou non, ou encore se trouver dans une configuration mixte [74]
(c’est le second cas qui est représenté dans les figures 1.4 et |.5). La distance
séparant les deux réseaux de réflecteurs est appelée cavité (de largeur L., voir figure
I.5), ce paramétre joue un réle dans la réponse fréquentielle du dispositif [10]. La
distance transducteur-réflecteur (notée Drg, voir la figure 1.5) contréle la fréquence de
résonance [29, 75]. L'onde contenue dans cette cavité va créer un phénoméne de
résonance propre au dispositif [12] ; la partie de 'onde transmise a chaque réseau
des réflecteurs subira une évanescence qui dépendra du nombre des réflecteurs
(Ng) et de leur réflectivité [23]. La réflexion totale de 'onde ne peut se réaliser que
pour un nombre suffisant de réflecteurs. L’énergie mécanique associée a l'onde
générée est confinée dans cette cavité résonante [24]. En résumé, les absorbeurs
agissent comme des miroirs [76] qui permettent de piéger 'onde générée dans la
cavité du résonateur, de maniére a minimiser les pertes acoustiques et produire un
signal stable et étroit [23,77]. En outre, on appelle condition de Bragg le cas ou les
ondes réfléchies sont toutes en phase et interférent de maniére constructive ; la
résonance du dispositif se trouve alors accentuée [75]. Pour que cette condition soit
réalisée dans le résonateur SAW, la période du réseau de réflecteurs (Pg, voir figure
1.5) doit étre égale au pas du transducteur interdigité (P = A/2, voir figure 1.1), soit A =
2PR [39,74]. Dans ce cas |3, le résonateur est dit synchrone [75]. Dans ce travall,
nous faisons abstraction des réflecteurs, mais faisons en sorte que leur effet soit

reproduit dans la simulation numérique.
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Figure 1.5 : Schéma de la vue de dessus d’un transducteur interdigité et des
réflecteurs d’'un résonateur SAW a 1 port.
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D;g: Distance transducteur-réflecteur
Lc : Largeur de la cavité résonante
Lg : Largeur du réflecteur

Pg : Période des réflecteurs

Ng : Nombre de réflecteurs

Lir: Largeur totale des réflecteurs

1.10.4 Le principe de fonctionnement d’un résonateur SAW

En appliquant une tension électrique aux bornes du transducteur interdigité, les
deux électrodes sont alors alternativement chargées positivement ou négativement,
créant ainsi un champ électrique entre elles. Les particules appartenant a la surface
de la couche piézoélectrique sont déplacées de leurs positions d’équilibre, des ondes
de Rayleigh sont alors générées et vont se propager le long de la surface, pour
ensuite pénétrer dans la couche sensible. Ces ondes sont collectées au niveau du
port ol elles sont transformées en un signal électrique. L’énergie associée a ces
ondes est confinée dans une zone proche de la surface de la couche

piézoélectrique, cette énergie est indépendante du matériau constituant le substrat
[12, 37].




1.10.5 La fréquence fondamentale de résonance

La longueur d’onde A est la distance sur laquelle un cycle spatial de I'onde se
compléte [78]. La fréquence fondamentale de résonance f; est également appelée
fréquence synchrone ou encore frequence centrale. La fréquence de résonance des
résonateurs SAW dépends a la fois des constantes élastiques du matériau
piézoélectrique [79], de la vitesse de I'onde acoustique (elle-méme dépendant de la
nature de la couche piézoélectrique et son orientation cristallographique), ainsi que

du pas du transducteur interdigité [37].

Pour que les ondes acoustiques puissent interférer constructivement les unes
avec les autres, la distance entre les doigts adjacents du transducteur (P) doit étre

égale a la moitié de la longueur d’'onde A, soit P = A/2.

Dans un résonateur SAW, la fréquence de résonance est liée a la longueur
d'onde et a la vitesse v de I'onde acoustique qui se propage a la surface de la
couche piézoélectrique par le biais de la relation (6) [37, 80] :

I = (eq.6)

il
A
.10.6 L’admittance d’entrée d’un résonateur SAW

La réponse du résonateur SAW peut étre obtenue par plusieurs techniques de
mesure (vitesse de phase de I'onde, impédance ou admittance, atténuation, phase,
etc.). Dans tous les cas, les quantités mesurées devraient étre corrélées a la
variation de la concentration du gaz [37]. La technique de mesure du décalage
fréquentiel d’'une quantité donnée est trés attractive, puisqu’elle ne nécessite qu’un
amplificateur r.f. a bas co(t. Elle est trés sensible, dans la mesure ou les fréquences
peuvent étre mesurées avec une grande précision (1 Hz ou moins). En effet, a titre
d’exemple, a une fréquence d’opération de 100 MHz, une infime variation relative de
la vitesse de phase, de 'ordre de 108, peut étre détectée [44]. Comme la structure
faisant objet de notre étude est le résonateur SAW a un port, nous nous intéressons
dans ce qui suit a 'admittance électrique d’entrée Y;,. Ce paramétre est complexe,
lallure du tracé de sa partie réelle en fonction de la fréquence (voir figure 1.6)
posséde un pic dit de résonance, suivi d’'un minimum appelé antirésonance [33]. La

position du pic est donnée par la vitesse de propagation de I'onde acoustique de




surface, la largeur du pic augmente avec les pertes d’énergie, alors que la distance
entre les deux fréquences caractéristiques (f; et f;) fait augmenter le facteur de
couplage électromécanique effectif (voir section 1.10.7) du résonateur SAW. Comme
la conception du transducteur interdigité peut affecter 'admittance en fonction de la
fréquence [23], les courbes d’admittance associées aux résonateurs SAW peuvent
renseigner sur les variations aussi bien des propriétés de la couche sensible (dues a
l'interaction avec le gaz) que des parameétres géométriques de ces structures [76].

Dans notre étude, nous adoptons comme réponse fréquentielle celle d’Y7.

-y 3 résonance [}
£ 10 '
o
> =
) i |
@ 10 T ]
=
@
T -3
& 10
=
@
=
S 10
< .
anti-résonance (fz) |

250 250.1 250.2 2803
Fréquence (MHz)

Figure 1.6 : Courbe d’admittance d’entrée Y7; d’'un résonateur SAW a un port [76].

1.10.7 Le facteur de couplage électromécanique effectif

Dans la réponse fréquentielle de I'admittance d’entrée d’un résonateur SAW
(voir figure 1.6), l'intervalle des fréquences entre la résonance et I'antirésonance est
relié a un facteur de mérite des résonateurs piézoélectriques : le facteur de couplage
électromécanique effectif (Ke+). Plus cet intervalle de fréquences sera élevé, plus

grande sera la valeur de ce coefficient [33].

Le facteur de couplage effectif K.7* d’un résonateur est lié aux fréquences de

résonance (f;) et d’antirésonance (f,) par I'équation (7) [81] :
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Il est important de rappeler que ce facteur associé a un résonateur est différent
du coefficient de couplage (vu dans la section 1.2.4) de la couche piézoélectrique
utilisée dans cette méme structure. En effet, ce dernier paramétre est propre au
matériau, et par conséquent dépendant de ses propriétés, mais n’est pas fonction
des paramétres géométriques de la structure [82]. Le facteur de couplage
électromécanique effectif du résonateur SAW dépend a la fois du matériau
piézoélectrique, des paramétres géométriques des différentes couches constituant la
structure du résonateur, ainsi que de la configuration du transducteur interdigité (voir
section 1.3.3) [74, 83]. L'efficacité du résonateur a générer et détecter un mode SAW
obtenu sous certaines conditions expérimentales est souvent exprimée en fonction
de K.# ; un paramétre tiré des caractéristiques associées a la réponse fréquentielle
d’'une quantité physique donnée (admittance d’entrée Y;; dans notre cas) du
résonateur SAW [44].

Conclusion :

Dans ce chapitre, nous avons rappellé les différents types de capteurs de gaz
SAW, les notions de transduction piézoélectrique (le mécanisme de génération et de
détection des ondes élastiques), le transtucteur interdigité, 'onde acoustique de
surface dite de Rayleigh, les gaz étudiés, la couche sensbile, et enfin le résonateur

SAW ainsi que quelques notions qui lui sont liées.




CHAPITRE Il : MODELISATION DE
LA REPONSE FREQUENTIELLE
DU RESONATEUR SAW



1.1 La notion de modélisation

La recherche scientifique est une enquéte systématique qui établit des faits et
développe la compréhension dans de nombreuses disciplines scientifiques, comme
les mathématiques, la physique, la chimie et la biologie [85]. La modélisation peut
étre définie comme la représentation mathématique d’un probléme quelconque, d’un
processus, d’une idée ou d’'un systéme [86]. La modélisation des processus de
Iingénierie a attiré Il'attention des scientifigues et des ingénieurs depuis de
nombreuses décennies et est encore aujourd’hui un sujet d’'importance majeure. En
effet, la modélisation est essentielle pour comprendre et analyser les différentes
étapes des expériences, ou lors de I'analyse des données, du développement des
processus ou la conception technologique. L'utilisation des mathématiques pour la
résolution des probléemes a pris de I'importance ces trois derniéres décennies,
principalement en raison des développements informatiques fulgurants [87]. En effet,
I'évolution rapide de la puissance de calcul des ordinateurs a facilité la modélisation
des systémes qui peuvent étre représentés par des regles logiques ou des relations

mathématiques.

Un modeéle informatique offre I'avantage de pouvoir étre testé, modifi¢ et testé a
nouveau [86]. Cependant, il est difficile, et parfois impossible, de développer un
modéle mathématique abordant tous les aspects du probléme, car la plupart des
problémes du monde réel sont trop complexes. En conséquence, les chercheurs et
les spécialistes tentent de formuler soit une version simplifiée du probleme, soit de
formuler de nombreuses hypothéses et approximations [88]. Comme I'approche de
modélisation fournit des solutions au probleme simplifié ou approximé, il peut y avoir
un écart important entre ces solutions et la solution réaliste du probléme [88]. Un
modeéle est, et sera toujours, une représentation simplifiée de la réalité qu’il est censé
décrire, mais tant que les mécanismes essentiels sont inclus, les prévisions de ce
modele peuvent étre précises [87]. Toutefois, I'évolution des connaissances du
domaine auquel le modéle appartient va irrémédiablement amener sa remise en
cause ultérieure, ce qui conduira, ultimement, a 'avénement d’'un modéle plus en
symbiose avec la réalité. En résumé, une connaissance fondamentale des
mathématiques impliquées dans la modélisation, sa base théorique et une bonne
maitrise des logiciels utilisés sont autant d’ingrédients essentiels pour une bonne

précision du modéle [85].




1.2 Le mécanisme de perturbation de I’onde acoustique de surface

Lorsque la couche piézoélectrique d’un résonateur SAW est recouverte d’une
couche sensible au gaz, linteraction entre les molécules du gaz et cette couche
sensible va « perturber » le chemin de propagation de 'onde acoustique et modifier
en conséquence certaines caractéristiques de cette onde. Le décalage fréquentiel de
I'admittance électrique d’entrée Y7, du résonateur SAW est proportionnel a la masse
totale des molécules qui se déposent sur la surface de la couche sensible. Ce
décalage dépend également de la nature a la fois des molécules du gaz et de la
couche sensible, mais aussi de la température ambiante. La mesure des variations
des caractéristiques associées a l'onde de surface (Y74 dans notre cas) constitue
donc un indicateur sensible des propriétés de la substance présente a la surface
active du résonateur SAW [35, 37, 89].

Les mécanismes de perturbation qui ont modélisés dans la présente étude
concernent la masse volumique de la couche sensible (I’effet de masse, voir sections

I1.5 et 11.6) et le gonflement de cette couche (voir section 11.6) [90].

I.3 Le notion du coefficient de partitionnement K,

La réponse d’un capteur a la présence d’un gaz est reflétée par la quantité de
gaz sorbée par la couche sensible, or cette quantité dépend de linteraction du gaz
avec le sorbant [91]. En effet, la sorption d’un gaz peut étre influencée par différents
facteurs : la taille de sa molécule, sa concentration, ainsi que son degré d’affinité

pour le matériau constituant la couche avec laquelle il va entrer en contact [51].

Dans les capteurs SAW, la détection est basée sur le phénoméne de
partitionnement des molécules du gaz entre I'air ambiant entourant le capteur et sa
couche active (voir figure 11.1). La sorption réversible du gaz par la couche sorbant
peut étre décrite par un paramétre appelé coefficient de partitionnement noté K,. En
effet, ce dernier donne la quantité de gaz sorbée a I'équilibre en reliant la
concentration du gaz dans la couche sorbante, C,, a la concentration du gaz dans

I'air, C,, par la relation (8) [65] :

Kp =—- (eq.8)
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Figure Il.1 : Représentation schématique de la sorption réversible des molécules
d’un gaz par la couche sensible d’'un résonateur.

Il.4 Détermination de K, pour les couples polymére/gaz considérés

Pour déterminer les valeurs des coefficients de partitionnement associés a
certains couples gaz/polyméres, certains auteurs [92, 93] ont proposé une relation
(voir équation 9) liant des constantes propres aux gaz a celles relatives aux

polyméres considérés.

Log(K,)=c+rR+sS+aA+bB+IL (eq.9)

Les constantes associées aux polymeres (c, r, s, a, b et ]) sont listées dans le

tableau 1.1 pour les polyméres considérés dans notre travail (PDMS et PIB) [92,93] :

C R s a b i1
PDMS -0.045 -0.197 0.493 1.271 0.347 0.856
PIB -0.766 -0.077 0.366 0.18 0 1.016

Tableau Il.1 : Constantes (c, r, s, a, b et /) associées au PDMS et au PIB [92, 93].




Les constantes liées aux gaz (R, S, A, B, et L) sont données dans le tableau

(11.2) [94,95] :

DCM CH, CH,,
R 0.387 0 0
s 0.57 0 0
A 0.1 0 0
2 0.05 0 0
L 2.019 -0.323 1.615

Tableau 1l.2 : Constantes (R, S, A, B, et L) associées au CH4, C4H4o et DCM
[94, 95].
Il.4 Détermination de K}, pour les couples polymére/gaz considérés
En remplacgant les valeurs des constantes des polymeéres et des gaz considérés
dans l'équation 9, nous avons pu déterminer les valeurs des coefficients de

partitionnement correspondant aux couples gaz/polymére considérés. Ces valeurs

sont listées dans le tableau 11.3 :

Gaz CH, CH, DCM
K, (PIB) 0.0805 7.4962 30.3476
K, (PDMS) 0.477 21.749 107.77

Tableau 1.3 : Coefficients de partitionnement associés aux six couples gaz/polymére
considérés.

1.5 Modélisation de I'effet de masse
Dans un premier temps, certains auteurs [66] ont suggéré que le décalage
fréquentiel du signal associé aux résonateurs SAW était essentiellement di a la

masse des molécules du gaz qui viennent interagir avec la couche active du




dispositif. On a ainsi appelé ce phénomeéne effef de masse, ou effet gravimétrique,
qui peut étre décrit par la variation de la masse volumique Ap (voir la relation 10 [96,

97]) de la couche sensible :

ppoly = ppoly _0+ Kp Mgaz N P /R Tair (eq10)

ppm ° air

OU p poly 0 €t ppoy SONt respectivement la masse volumique du polymere avant et
aprés interaction avec le gaz, K, est le coefficient de partionnement du couple
gaz/polymére, M., est la masse molaire du gaz, Npym est la concentration du gaz, R
est la constante des gaz parfaits, Pair €t T sont respectivement la pression et la

température de I'air ambiant.

La modélisation du décalage fréquentiel observé dans la réponse des
résonateurs SAW devrait contenir, dans certains cas, les effets associés aux
changements des propriétés viscoélastiques (notamment le module de Young) [98]
des couches sensibles en plus de leffet de masse. Cet effet viscoélastique est
surtout introduit lorsque le module de Young change sensiblement avec la
concentration du gaz. Or, nous ne disposons pas d’une telle information concernant

nos polyméres (PDMS et PIB), nous avons donc négligé cet effet dans notre étude.

Afin dillustrer 'écart qui peut exister entre la réponse simulée d'un capteur
SAW en ne tenant compte que de l'effet de masse et la réponse obtenue
expérimentalement, nous avons digitalisé, a titre d’exemple, la figure 5 de Grate et al
[42] et la présentons dans la figure 11.2. Cette figure compare la réponse (a 25 °C)
d’'un capteur SAW (ayant du PIB comme couche sensible), a des vapeurs organiques
sorbées, avec la réponse simulée de I'effet de masse considére seul. Les vapeurs en
question sont le nitrométhane (NME), le butanol (BTL), le butanone (BTN), le
dichloroéthane (DCE), le toluéne (TOLN), et isooctane (ISOC).
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Figure 1.2 : Comparaison entre, d’'une part, les réponses expérimentales de
capteurs SAW, recouverts de PIB, a plusieurs vapeurs organiques, et d’autre part,
les réponses simulées en ne tenant compte que de I'effet de masse [42].

1.6 Modélisation de I’effet du gonflement de la couche sensible

Le gonflement de la couche sensible d’un capteur SAW peut étre défini comme
étant 'expansion de son volume qui survient lorsqu’un gaz donné est sorbé par celle-
ci. Cet effet de gonflement est lui aussi responsable d’'un décalage fréquentiel de la
réponse du capteur, contribuant ainsi a la réponse globale du capteur, et agissant
par conséquent sur sa sensibilité [99]. En supposant que la surface de la couche
sensible du capteur reste constante lors de linteraction avec le gaz, seule alors,
I'épaisseur (hyoy) de cette couche sensible dépend de la concentration du gaz.

Selon le modéle tenant compte de I'effet du gonflement, les variations de la
masse volumique et de I'épaisseur de la couche en fonction de la concentration du

gaz sont données par les équations [100-102].

_ pgaz(ppoly_ORT +K,P,;.N )

air p’ air” " ppm
Ppoly = (eq.11.1)
i pgazR Tair + KpPaierpm
KpPaierpm
hpoly = hpoly_o(l + T’) (eq1 1 2)




1.7 Comparaison des deux modéles

Serhane et al [97] ont comparé le modéele qui combine I'effet de masse au
gonflement de la couche sensible avec le modéle de I'effet de masse seul. lls ont
noté (voir figure 11.3) qu'au-dela d'une certaine valeur de la concentration du gaz
DCM, la masse volumique issue du modele gravimétrique augmentait sensiblement
avec la concentration, alors que celle issue du modéle étendu (effets de masse et du
gonflement) prévoyait plutét une diminution de la masse volumique avec la
concentration. Cette tendance baissiére de I'effet du gonflement s’explique par le fait
que la variation relative de la masse volumique du PIB (polymére constituant la
couche sensible du capteur) est fonction de la différence entre les variations relatives
associées a la masse et au volume (Aglp = Am/m — AVIV (eq.11.3)). Nous nous
limitons dans nos simulations a implémentation du modéle étendu présenté dans la

section 11.6.
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Figure II.3 : Comparaison entre les variations de la masse volumique du polymere
PIB constituant la couche sensible d’'un capteur SAW prédites selon le modéle de
I'effet de masse et le modéle étendu au gonflement de cette couche, en fonction de
la concentration du gaz DCM [97].

1.8 Les pertes dans les résonateurs SAW

Les pertes présentes dans les résonateurs SAW sont liées a des phénomeénes
physiques différents selon la nature des matériaux constituant chaque région de la

structure considérée. L'on distingue ainsi quatre (4) types de pertes : mécaniques,




diélectriques, piézoélectriques et électriques (par conduction) [77]. Seules, les pertes

mécaniques et diélectriques seront prises en compte dans le cas présent.

Les pertes mécaniques : L’énergie mécanique des ondes élastiques qui se
propagent dans un matériau a tendance a se dissiper. Cette perte est quantifiée par
un terme appelé facteur de perte mécanique noté n introduit dans I'expression de la

contrainte T (eq.12) [77] tel que :

oS
T=cS +1m7— eq.12
o bi— (eq.12)

Ou c est la rigidité, S la déformation, et ¢ le temps.

En régime harmonique, le facteur n introduit une partie imaginaire a ¢ (voir

équation 13.1) [77] tel que :
c=c+ jon=c(l+ jwr) (eq.13.1) ot z=177/c (eq.13.2)

Les valeurs de n de chaque matériau de la structure (du résonateur SAW) sont
montrées dans le tableau I.4. Ces valeurs ont été calculées a partir de la relation 14
[103] :

n=1/Q0 (eq.14)

Ou Q représente le facteur de qualité qui a été tiré de [104].

Matériau Si Sio, ZnO Al Polymére

nx10° 1.6667 | 1.8519 5 4.0323 10

Tableau II.4 : Facteurs de pertes mécaniques du Si, SiO,, ZnO, Al et des deux
polyméres considérés.

Les pertes diélectriques : Se comportant comme un diélectrique en dehors des
fréquences de résonance et d’antirésonance, un matériau piézoélectrique posséde

un courant de fuite et un temps de relaxation diélectrique caractérisés par le terme




tan S, qui se rajoute a I'expression de la permittivité diélectrique qui devient alors

complexe et s’écrit comme suit :

F=g'-je"=£'(1-jtans,)  (eq.15.1) o tand, =>- (eq.15.2)
&

Seules les pertes diélectriques dans le ZnO (tand.,= 1 % [105]) sont

considérées dans la présente étude.
Conclusion :

Dans ce chapitre, nous avions pour objectif de présneter le modele utilisé pour
I'extrcation de la réponse fréquentielle du résonateur SAW. A ce propos, nous avons
introduit la notion de modélisation, le mécanisme de perturbation de l'onde
acoustique de surface, la notion du coefficient de partitionnement K, et comment le
déterminer dans le cas de nos six couples polymére/gaz. Nous avons ensuite
présenté le modeéle de I'effet de masse combiné au gonflement de la couche sensible
et ce pour la prévision du décalage fréquentiel de la réponse du résonateur SAW.




CHAPITRE Il : STRUCTURE
ETUDIEE ET ASPECTS DE LA
SIMULATION



lll.1 La notion de la simulation numérique

La complexité des dispositifs électro-acoustiques et leur faibles dimensions a
rendu la simulation numérique indispensable a la conception technologique MEMS
[106, 107]. La simulation numérique est actuellement intensivement utilisée, d'une
part, en raison de la performance de plus en plus accrue des ordinateurs et des
stations de calcul, et d’autre part, parce qu’elle elle constitue un outil extrémement
utile pour I'analyse et la caractérisation du comportement électro-acoustique des
structures [108]. La simulation du comportement électro-acoustique du capteur SAW
aide en effet le concepteur a prédire la réponse de ce dispositif au gaz considére, et
donc a optimiser sa structure en étudiant I'effet de certains paramétres géomeétriques
critiques, ou en jouant sur un autre aspect, comme la configuration des transducteurs
interdigités, ou encore en changeant un matériau constituant une région donnée par
un autre matériau, et qui aura pour effet d’'améliorer un parameétre de sortie associé a
cette structure, comme par exemple le facteur de couplage électromécanique effectif
ou la sensibilité. Les programmes de simulation numérique développés pour les
dispositifs issus de la technologie MEMS contiennent un ensemble d’équations
différentielles partielles couplées modélisant la physique liée a la structure étudiée et
a la nature des sollicitations imposées a celle-ci [106, 108]. La simulation numérique
permet donc d'effectuer virtuellement un travail expérimental sur un ordinateur, en
utilisant des modéles mathématiques afin d'obtenir des informations sur le
comportement d’un systéme réel sous un certain régime de sollicitation [109]. Si les
modéles utilisés peuvent simuler avec un niveau de précision satisfaisant les
résultats expérimentaux, les résultats obtenus a partir de telles expériences « sur
ordinateur » sont alors les mémes ou trés proches de celles fournies par les

expériences réelles effectuées.

En général, la réponse mécanique du capteur SAW est causée par une tension
électrique appliquée a la borne d’entrée du TID et se manifeste sur le dispositif en
tant que changement du niveau des contraintes et du déplacement mécanique [110].
Pour simuler les modéles décrivant la physique des dispositifs étudiés, une
discrétisation spatiale comme par exemple celle impliquant la méthode des éléments

finis (voir la section suivante) est nécessaire [106].




lll.2 La méthode des éléments finis

La méthode des éléments finis assistée par ordinateur est un puissant outil
d’analyse numérique qui permet une prévision précise des réponses statique et
dynamique d’un systéme physique muiti-domaines soumis a une sollicitation externe.
Cette méthode reproduit la géométrie et I'interaction des forces au sein de systemes
complexes dont la formulation analytique est impossible ou extrémement
compliquée. Lorsqu’on analyse un systéme (c’est-a-dire une structure et son
environnement) par la méthode des éléments finis, cela permet d’associer a chaque
région de ce systéme I'ensemble des domaines de la physique impliqués lors de
linteraction : électrostatique, piézoélectrique, thermique, optique, fluidique,
électromagnétique, etc. (voir figure 11l.1). De nombreux outils logiciels exploitant la
méthode des éléments finis sont disponibles sur le marché, comme ANSYS,
Coventor et COMSOL (qui fera I'objet de la section suivante), pour ne mentionner

que les ouitils les plus répandus [10].
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Figure lll.1 : Domaines physiques traités lors de I'analyse des MEMS par la méthode
des éléments finis [10].

Lorsqu’on applique la méthode des éléments finis au cas d’un dispositif SAW, le

systéme étudié sera constitué des composantes suivantes : le résonateur lui-méme,




I'environnement (I'air), les conditions aux limites (condition de périodicité (voir section
Ill.6) et couches absorbantes parfaitement adaptées (voir section 111.7)), la source
d’excitation (la tension électrique). La construction du systéme (dit aussi modéle)
constituant le résonateur se fait en quatre étapes : la définition de la géométrie et des
matériaux de chaque région du dispositif, 'application des conditions aux frontiéres
de la structure, la spécification du type d’analyse (structurelle, modale, ou
harmonique comme dans notre cas, ou autre), et enfin le choix du maillage de la
structure. L’'analyse harmonique étudie la réponse dynamique (fréquentielle) du
résonateur a un signal d’excitation, entre les fréquences initiale et finale définies par
I'utilisateur. L’analyse harmonique suppose qu’un ou plusieurs modes de vibration
avec une amplitude significative se trouvent dans lintervalle étudié. Ce type
d’analyse permet une compréhension de 'amplitude relative des différents modes
existants, ainsi que la détection des modes de faible amplitude et qui peuvent donc

passer inapercus par l'utilisateur lors de 'analyse modale [10].

Comme son nom lindique, I'élément constitue la brique élémentaire de la
méthode des éléments finis. En effet, la géométrie de la structure étudiée est donnée
par un groupe d’éléments, en général des milliers, de la méme maniére que les
briques composent un édifice et leur agencement définit sa forme. Connectés entre
eux, ces éléments recoivent et transmettent au reste des éléments les forces
imposées par la source d’excitation externe. Ces systémes d’équations sont
appliqués et résolus au niveau d’'un premier groupe d’éléments, les résultats seront
stockés dans la mémoire du logiciel pour étre ensuite utilisés comme des parameétres
d’entrée pour les éléments voisins. Les résultats issus de cette analyse peuvent étre
des déformations des matériaux, matérialisées par des champs de déplacements
mécaniques ou des champs de contraintes, des courants électriques induits, des
champs électromagnétiques, des réponses fréquentielles pouvant inclure des
phénoménes de résonance, et bien d’autres types de résultats. Au final, tous ces
résultats seront superposés pour évaluer la réponse globale du systéme, dont la
précision dépendra de beaucoup d’aspects, comme la qualité et la pertinence du
maillage appliqué a chaque zone, la complexité du systéme étudié, la pertinence a la
fois des modeles physiques utilisés et des conditions aux frontiéres appliquées,

I'exactitude des constantes liées aux matériaux, etc. [10].




lll.3 L’outil Comsol Multiphysics

L'outii COMSOL Multiphysics est un progiciel commercial puissant et
polyvalent, qui a été développé pour résoudre des systémes d’équations
différentielles partielles tridimensionnelles. COMSOL Multiphysics affiche une
interface graphique conviviale pour les utilisateurs et plusieurs modules pouvant étre
utilisés pour modéliser une large gamme de phénoménes physiques impliqués dans
diverses applications incluant les dispositifs issus de la technologie MEMS [111].
Basé sur la méthode des éléments finis, I'outil COMSOL Multiphysics peut facilement
résoudre des problémes complexes qui ne peuvent éire résolus par des codes de
calculs basés sur d’autres méthodes numériques comme les différences finies [112].
L’histoire de COMSOL remonte a I'époque ou ce progiciel était appelé FEMLAB
développé sur la base de MATLAB, tandis que les versions récentes de COMSOL

sont autonomes [113].

L’analyse par la méthode des éléments finis utilisée dans COMSOL
Multiphysics est un processus impliquant un ensemble d’actions nécessaires dont la

séquence est montrée dans la figure 111.2 :

- Dans la premiere étape (Définitions globales), nous donnons la liste des

parametres de la simulation.

- Dans la deuxieme étape (Composant), nous définissons la géométrie de la
structure, les matériaux utilisés, puis spécifions les détails liés a la mécanique du
solide (nature des régions : matériau élastique linéaire (polymere, Al, SiO;), Si),
piézoélectrique (ZnO), conditions de périodicité), nous indiquons dans
(électrostatique) les informations relatives aux aspects électriques (borne d’entrée
et borne de masse), la rubrique (Multiphysique) est auto-générée en affichant I'effet

piézoélectrique, puis le maillage vient achever cette séquence.

- La troisieme étape (Etude) inclut le balayage paramétrique (la concentration du gaz
Npem dans notre cas), le domaine fréquentiel, la configuration du solveur ou les
différentes solutions sont stockées, et enfin la configuration de job ou les résultats

relatifs au balayage paramétrique sont sauvegardes.

- La derniére étape (Résultats) contient les différents types de résultats classés sous

forme de tableaux, graphiques, ou listes.




Pour générer la commande qui calcule I'admittance d’'entrée Y4, l'utilisateur
doit cliquer a droite de la case (Expression) de la fenétre Réglages, un menu se
déroule alors affichant Modéle et Intégré, dans le sous menu Modele, il faut aller
vers, Component, puis Electrostatics, puis encore Terminaux, en enfin cliquer sur
es.Y11 Admittance (valable dans la version 5.1). Une fois cette commande générée,
I'utilisateur doit cliquer sur le bouton Evaluer de la fenétre Réglages. L’admittance
d’entrée sera affichée dans la deuxiéme colonne de la fenétre Graphique, la
premiére colonne étant réservée aux fréquences. Pour tracer la quantité évaluée, on

doit cliquer sur Graphique de table.

Pour générer la commande affichant le déplacement mécanique a une
fréquence donnée de lintervalle de travail, on clique de nouveau sur la case
Expression, le menu se déroule a nouveau, il faudrait alors cliquer sur Modéle, puis
Component, Solid Mechanics, Déplacement, et enfin sur solid.disp -
Déplacement total. Dans notre version, le déplacement mécanique total a pour
commande solid.disp. Notons que pour afficher les composantes longitudinale ou
transversale, il faut tout simplement remplacer cette derniére commande par u ou v

respectivement.

Enfin, il suffit d’exporter les données dans un fichier d’extension.dat afin de
pouvoir les traiter dans un outil de choix et en sortir les figures ou quantités désirées
(Keff2, S ou autre). De méme, les figures générées par COMSOL peuvent étre

sauvegardées dans le format d’affichage souhaité (JPEG, TIF, PNG, etc.).
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Figure Ill.2 : Séquence des étapes suivies lors de la simulation avec I'outil COMSOL
Multiphysics.

lll.4 Les équations de la piézoélectricité

Pour générer les ondes acoustiques de surface, nous faisons appel aux effets
piézoélectriques direct et inverse. Ces derniers peuvent étre décrits par les équations
(eq.16) et (eq.17) [83], ou la premiére équation (eq.16) représente la loi d’élasticité
(loi de Hooke), T et S sont respectivement les tenseurs des contraintes (forces par
unité de surface) et des déformations, D et E sont respectivement le courant de
déplacement et le champ électrique, ¢, e et ¢ sont respectivement les matrices des
constantes de la rigidité mécanique, de la piézoélectricité et de la permittivité. La
deuxiéme relation (eq.17) montre la contribution de la déformation mécanique a la
génération de la charge électrique et au courant de déplacement. En conséquence,
les déformations mécaniques et les propriétés électriques sont couplées par la
combinaison des lois de I'électrostatique et de I'élastodynamique [114], comme

montré dans la figure II1.3.




I=cS-eFE (eq.16)
D=eS+&FE (eq.17)
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Figure llIl.3 : Relations entre les variables mécaniques et électriques dans un
matériau piézoélectrique. L’effet piézoélectrique direct est la production d’'un
déplacement électrique par application d’une contrainte mécanique. L'effet
piézoélectrique inverse produit une déformation lorsqu’'un champ électrique est
appliqué. La relation entre la contrainte et la déformation est déterminée par
I'élasticité du solide [25, 34].

lll.5 L’équation de propagation de I’onde acoustique

L’application d’une sollicitation électrique harmonique au solide piézoélectrique
génere des déformations élastiques qui vont se propager en tant qu'ondes
mécaniques a travers ce milieu. L’équation régissant la propagation de cette onde
dérive de I'équation fondamentale de la dynamique (loi de Newton) et peut s’écrire
comme suit (eq.18) [34] :

o’u
VT =p (eq.18)

ot>




Ou nabla (V) est 'opérateur vectoriel de dérivation de premier ordre, pest la masse
volumique du matériau piézoélectrique, et u le vecteur champ de déplacement des

particules du milieu de propagation.

l1l.6 Présentation du résonateur SAW a base de la structure ZnO/SiO,/Si

111.6.1 La structure ZnO/SiO./Si a travers la littérature

Puisque le maximum de I'’énergie d’'une onde acoustique de surface est confiné
dans une zone proche de la surface du milieu de propagation (entre une et deux
longueurs d’'onde d’épaisseur), 'une des méthodes de fabrication des dispositifs
SAW consiste a utiliser des structures stratifi€es contenant des couches minces
piézoélectriques déposées sur des substrats non-piézoélectriques. Ce type de
structures utilisant des matériaux possédant des propriétés élastiques variant
fortement offre la possibilité d’atteindre des fréquences élevées [115]. Dans ce sens,
la structure ZnO/SiO,/Si est particulierement intéressante au regard de sa bonne
intégrabilitt dans la technologie des circuits intégrés, en tant que dispositif
acoustique (SAW) fonctionnel [30, 115-119], ce qui n'est pas le cas pour des
matériaux piézoélectriques communs (Quartz, niobate de lithium (LiNbO3) et
tantalate de lithium (LiTaO3)) incompatibles avec cette technologie. La trés bonne
qualité des couches minces en ZnO polycristallin obtenues [22] constitue une raison
supplémentaire, puisque cela permet de tirer le maximum d’avantage des propriétés
piézoélectriques de ce matériau.

Dans la littérature technique, on retrouve beaucoup de travaux d’auteurs qui ont
fabriqué, caractérisé, optimisé, et testé la réponse (fréquentielle, pertes d’insertion,
etc.) de capteurs SAW (résonateurs ou lignes a retard), basés sur ce type de
structures (ZnO/SiO,/Si), destinés a la détection de gaz combustibles (CO, NO, H,),
de gaz reactif (O;) et d’autres gaz (CHa, Na, Ar) [120], mais aussi de biomatériaux
[121] ou de composés organiques volatils (MEK (méthyléthylcétone), octane,
toluene) [118, 119]. L'optimisation dont il est question peut concerner les paramétres
géométriques [116, 117], la configuration des transducteurs interdigités [29, 30, 44,
122], ou le procédé de fabrication [118, 123].




lll.6.2 Les différentes régions du résonateur SAW

La structure ZnO/SiO,/Si constitue en quelque sorte le piédestal sur lequel vient
se poser les autres éléments constitutifs de notre résonateur SAW, a savoir le métal
(Al) dont est formé le transducteur interdigité et le polymére (PIB ou PDMS)
composant la couche sensible au gaz. Les parametres géométriques et les
différentes constantes physiques de tous ces matériaux seront présentés dans la
section 111.8. Nous donnons maintenant quelques détails concernant chacune de ces

régions du résonateur SAW présentement étudié (voir la figure 111.4).

Polymeére
l Al l } Al 1

Zno

SiO:

Si

Figure lil.4 : Structure globale du résonateur SAW a base de la structure
Zn0O/SiO,/Si.

Le substrat de notre résonateur SAW est formé de silicium monocristallin (voir
la figure 1ll.4). Le silicium est un matériau non-piézoélectrique, avec des vitesses
acoustiques relativement élevées (selon son orientation cristallographique) et des
pertes d’insertion non négligeables [22, 30]. Rappelons ici que ce matériau est a la
base méme de la technologie CMOS (Complementary Metal Oxide Semiconductor)

utilisée dans les circuits intégrés.




Le dioxyde de silicium (communément appelé oxyde de silicium) est un
matériau diélectrique [32]. Dans le cas de notre résonateur SAW, le SiO, est
interposé entre la couche piézoélectrique (en ZnO) et le substrat (en Si) en tant que
barriére électriquement isolante [124]. La température du substrat influe énormément
sur la vitesse de I'onde acoustique [125]. En effet, une partie de I'énergie de cette
onde est convertie en chaleur a cause des pertes ohmiques ou par conversion en
ondes acoustiques de volume [126]. Or, il se trouve que le SiO, a une faible
conductibilité thermique (1.5 W/km seulement) [127]. C’est pourquoi, la couche SiO,
joue aussi un role de barriére thermique, assurant ainsi la stabilité de la réponse
frequentielle. D’autre part, des études expérimentales ont montré que I'ajout du SiO,
comme couche tampon isolante entre la couche piézoélectrique et le substrat en Si
augmentait le facteur de couplage électromécanique effectif (K.#°) de la structure
consideérée [28, 115,128]. La couche SiO, est donc utilisée afin de servir a la fois de

barriére électrique, thermique et augmenter le facteur Ko+

Le choix du ZnO pour la transduction piézoélectrique a été discuté dans la
section 1.2.4. Rappelons que le ZnO cristallise dans la structure hexagonale de type
Waurtzite [129], et que la compatibilité de la technologie de fabrication des couches
minces en ZnO piézoélectriques avec celle du silicium offre I'avantage d’une
intégration réussie avec la technologie CMOS et le développement de réseaux de
capteurs [44, 121].

Le métal formant notre transducteur interdigité est I'aluminium. Ce choix est
justifié par les divers aspects détaillés dans la section 1.3.4. Les polyméres utilisés
dans nos simulations sont le PDMS et le PIB présentés dans les sections 1.8.1 et
1.8.2.

1li.6.3 Paramétrage géométrique du résonateur SAW

Pour la simulation numérique de notre résonateur SAW, nous avons procédé
en parametrant la structure dans son intégralité afin de pouvoir modifier aisément les
valeurs des paramétres géométriques. Ce Paramétrage est schématisé dans la
figure I1.5, alors que les valeurs des paramétres géométriques de la structure

simulée sont indiquées dans le tableau 1.2 de la section 1ll.8. Notons que




I'abréviation DLE désigne la distance latérale entre I'électrode et le bord, alors que le

terme EIE désigne I'espacement inter-électrodes.
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Figure .5 : Représentation schématique de la structure du résonateur SAW

paramétrée. La notion de PML « Perfectly Matched Layer » sera introduite dans la

section 111.7.2.

Chaque région de notre résonateur SAW est définie par les coordonnées de
deux de ses sommets diamétralement opposés, ou un exemple de cette
représentation est illustré dans la figure 1ll.6. Les expressions propres a chacune des

régions constitutives du résonateur sont données comme suit :




Si x Si_1=0 y Si_1=-h_Si

X Si2=w y Si2=0
$i0z x_Si02_1=10 y_Si02 1=0

x_8i02 2=w y_Si02_2 =h_Si02
Zn0 x_Zn0_1=10 y_Zn0O_1=h_Si0O2

x Zn0_2=w y_. ZnO 2 =h_Si02 +h_zZn0O
Poly x_Poly_ 1=0 y_Poly_1=h_8i02 + h_Zn0O

x_Poly 2=w y_Poly_2=h_Si02 +h_Zn0O
Al_1 (Terminal) x_Al_1_1=DLE y_AlL1_1=h_58i02 + h_ZnO

x_Al_1_2=DLE+w_Al y_Al_1_2="h_8i02 +h_Zn+h_Al
Al_2 (Ground} x_Al 2 _1=DLE+w_AlFEIE y_Al 2 _1=h_Si02 + h_Zn0

x_AlL2 2=x_Al2_1+w Al y_Al 2 2=h_Si02 +h Zn+h_Al
PML x PML_1=0 y_| M =-(h_PML+h_Si)

x PML_2=w y P =0

+
' Q

Figure Ill.6 : Représentation schématique d’une région donnée de la structure.

l1l.7 Les conditions aux frontiéres

11.7.1 Modélisation d’une infinité de transducteurs interdigités par la condition
de périodicité

Dans la plupart des simulations, on vise a décrire les propriétés d’un systéme
macroscopique qui peut étre considéré comme étant infiniment grand relativement a
la taille du systéme dont on veut simuler le comportement avec un temps de calcul
raisonnable. On a donc besoin d'un moyen pour imiter le systéme réel
essentiellement infini. Une approche commune consiste a utiliser des conditions de
périodicité dans lesquelles le systéme macroscopique est décrit comme un réseau
infini de systémes finis équivalents. Les objets d'intérét sont placés dans un volume
de taille finie appelé cellule de simulation, qui est ensuite reproduit dans I'espace

[130].




Le résonateur SAW & un seul port que nous simulons dans COMSOL
Multiphysics est constitué d’un transducteur interdigité (TID) ayant un grand nombre
de doigts. Pour réduire le temps de calcul, nous tirons profit de la nature périodique
de la structure du TID pour n’incorporer dans la simulation qu’une seule section de
ces électrodes (voir 'insert de la figure 111.7). Une condition de périodicité appropriée
[131] est toutefois nécessaire pour reproduire les effets engendrés par un tel nombre
de doigts. Dans la cellule de base, une onde acoustique de surface provenant de la
droite sera réfléchie par le c6té gauche [126]. La géométrie a deux dimensions de
cette cellule unité considérée dans la simulation est illustrée dans la figure 1ll.7, la
période de cette structure de base est le « pas » du TID. La condition de périodicité
est appliquée sur les cbtés droit (U : déplacement mécanique au départ, ou « src »
désigne le mot source) et gauche (Uqys : déplacement a I'arrivée, ol « dst » désigne
le mot destination) de la cellule unité, le formalisme mathématique qui lui est associé

est donné par les équations (éq.19.1) et (éq.19.2) :

Uy (u,v,V)=U,. (u,v,V) (eq.19.1)

ro
Vi (u,v,V)=V_.(u,v,V) (eq.19.2)

Ou u et v représentent respectivement les déplacements mécaniques dans les

directions U, et U,, V est le potentiel électrique appliqué [132, 131].
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Figure lll.7 : Représentation schématique du résonateur SAW simulé avec une

section périodique des électrodes du TID.

lll.7.2 Modélisation de milieux infiniment grands par les couches absorbantes

parfaitement adaptées

L’écriture de I'’équation de propagation de I'onde acoustique pose un probléme
au niveau des noeuds du maillage situés a la frontiére de la structure simulée,
puisque ces derniers vont générer numériquement des réflexions (dues aux ondes
de volume) parasites en raison de la dimension finie de la structure simulée, ces
reflexions « polluent » le calcul et conduisent a des résultats erronés. La
modélisation des milieux non bornés fait appel a la méthode des couches
absorbantes parfaitement adaptées dite aussi PML pour «Perfectly Matched Layers».
Cette méthode trés utilisée consiste en 'ajout, autour de la zone d’intérét du domaine
physique, des couches absorbantes dans lesquelles on introduit un coefficient
d'absorption. La couche en contact avec le domaine de calcul posséde une
impédance électrique égale a celle caractérisant ce domaine, et cela afin d’empécher

toute rupture d'impédance elle-méme génératrice de réflexions. Les PML permettent




alors d'éviter la génération des réflexions parasites entre elles et le domaine
physique avec lequel elles sont en contact. Les PML sont donc une sorte de
matériaux multicouches dont 'impédance de la couche interne (faisant interface avec
le domaine physique) est parfaitement adaptée a la zone d'intérét du domaine
physique tout en présentant un terme d’atténuation augmentant a mesure que l'on
s’écarte de l'interface couche interne/domaine physique [133]. Dans notre cas, les
PML ont été introduites dans la partie inférieure de la structure, en contact avec le
substrat en silicium (voir figure 1ll.7), et cela afin d’éviter les réflexions des ondes

latérales et celle des ondes de volume.

1ll.8 Les paramétres de la simulation
[11.8.1 Les constantes des matériaux

Nous portons dans le tableau lil.1 les valeurs des constantes des matériaux (Si,
SiO,, ZnO, Al, PDMS et PIB) utilisées dans la simulation COMSOL Multiphysics, les
valeurs non référencées sont celles données dans la base de données des
matériaux de COMSOL Multiphysics :




Parameétre Symbole Si Sio, ZnO Al PDMS PIB
Masse volumique p 2330 | 2200 5680 2700 970 %1 | 9201
[kg/m ]

Module de Young E _ 70*109 _ 70*109 7_5*108 10*109
[Pa]
Coefficient de v _ 0.17 _ 0.35 0.499 0.48
Poisson
C, 166 _ 2.09714%10" _ _ _
C,, 64 ~ 1.2114%10" _ _ _
Constantes C 166 1
élastiques [Pa] L - 2.09314%19 - - -
11
G 64 _ 2.1194%10 3 3 3
c 10
it 80 B 4.23729%10 B B B
€5 B _ -0.480508 _ _ _
Constantes
piézoélectriques €3 _ _ -0.567005 _ _ _
2
[C/m ]
€43 _ _ 1.32044 _ _ _
Constantes £y _ 4.2 8.5446 _ 2.75 22
diélectriques
€, B _ 10.204 _ _ _

Tableau Iii.1

111.8.2 Les parameétres géométriques

Nous donnons dans le tableau 111.2 les valeurs des paramétres géométriques

: Valeurs des constantes des matériaux utilisées dans la simulation
COMSOL Multiphysics.

de la cellule unité simulée.




Parameétre | Valeur Parameétre | Valeur
[pum] [pum]
W=k 20 h_Al 0.2
h_Si 2.5% h_PML A
h_SiO, 1 W_AI A4
h_ZnO 2 EIE Al4
hpoy 2 DLE A8

Tableau Ill.2 : Valeurs des paramétres géométriques utilisées dans la
simulation COMSOL Multiphysics.

Conclusion :

Dans ce chapitre, nous avons définit la notion de de simulation numérique, la
méthode des éléments finis, l'outil de simulation COMSOL Multiphysics, les
équations de la piézoélectricité et de la propagation de I'onde acoustique. Nous
avons par la suite présenté la structure du résonateur SAW siumlée, son
paramétrage et les conditions aux frontiéres utilisées (condition de périodicité et les
couches absorbantes parfaitement adaptées). Enfin, nous avons donné les
constantes des matériaux et les paramétres géométriques considérés dans la

simulation.




CHAPITRE IV : RESULTATS ET
DISCUSSION



IV.1 Les réponses fréquentielles en absence de gaz

Nous montrons dans les figures IV.1 et IV.2 les réponses fréquentielles
(admittance d’entrée Yy,) des résonateurs SAW respectivement a base de PDMS et
de PIB en absence de gaz. Il est a noter que le phénoméne de résonance et
d’antirésonance montré dans ces deux figures n’est pas le seul qui est apparu dans
la plage fréquentielle de départ utilisée lors de la simulation. Nous avons par la suite
relancé le calcul tout en restreignant notre plage fréquentielle au premier mode
seulement, ce dernier est dit mode fondamental ou mode de Rayleigh d’ordre 1 (noté

R1), ou le chiffre 1 dénote I'ordre associé au mode de Rayleigh [115].
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Figure IV.1 : Réponse fréquentielle du résonateur SAW a base de PDMS en

absence de gaz.
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Figure IV.2 : Réponse fréquentielle du résonateur SAW a base de PIB en absence

de gaz.

Nous résumons dans le tableau IV.1 les valeurs des fréquences de résonance
et d’antirésonance (f; et ;) ainsi que celles du facteur de couplage électromécanique
effectif Ko+ (calculé a partir de I'équation (eq.7)) des résonateurs. Nous notons que
le phénoméne de résonance et d’antirésonance apparait a des fréquences plus
faibles pour le cas du résonateur SAW a base de PDMS, ceci s’explique par le fait
gue la masse volumique de ce dernier est plus grande que celle du PIB, la couche
en PDMS péserait donc plus que celle en PIB et voit donc le signal du résonateur qui
lui est associé plus décalé vers des fréquences plus basse que celui du résonateur a

base de PIB. Les valeurs de K. associées aux deux résonateurs sont proches

(~0.35 % en moyenne).

2

fr fa Keﬂ'
PDMS 183.89 184.15 0.346 %
PIB 186.6 186.85 0.356 %

Tableau IV.1 : Les caractéristiques £, f, et K.+ des résonateurs SAW a base de

PDMS et de PIB en absence de gaz.




IV.2 Les profils de vibration en absence de gaz

Nous montrons dans la figure IV.3 le profil de vibration du résonateur SAW (a
base de PIB) simulé, en termes de déplacement mécanique total obtenu a la
fréquence de résonance de 186.6 MHz, un résultat similaire a été retrouvé dans le
cas du résonateur SAW a base de PDMS. Les fleches en noir ont été insérées pour
indiquer la direction du déplacement mécanique. Le mode vibration obtenu est de
type Rayleigh qui correspond a des déplacements elliptiques dans le plan sagittal
(Uy, U). Ce mode fondamental est confiné a la surface du capteur et est évanescent
avec la profondeur du milieu de propagation. Ce résultat est semblable a celui
obtenu par Muniraj et Sathesh [96] qui ont simulé avec I'outil COMSOL Multiphysics
la réponse d’un résonateur SAW dédié a la détection du gaz DCM, ou la couche

sensible au gaz est en PIB et le substrat est en LiNbOs3.

%1077

Figure IV.3 : Profil du déplacement mécanique total du résonateur SAW simulé a la
fréquence de résonance de 186.6 MHz en absence de gaz.

Nous montrons dans la figure IV.4 le profil du déplacement mécanique des
composantes : (a) longitudinale u et (b) transversale v, du mode Rayleigh observé a
la fréquence de résonance de 186.6 MHz. Ce résultat est semblable a celui obtenu
par Blylkkose et al. [115] qui ont utilisé COMSOL Multiphysics pour la simulation




d’un résonateur SAW a base de ZnO/SiO,/Si. Le choix de la longueur d’onde (20 pm
dans notre cas) a fait que l'onde acoustique générée ait une épaisseur de
confinement (e.) qui pénétre jusqu’a la moitié du substrat en silicium. La figure IV.2 a
été volontairement tronquée d’en bas afin d’illustrer uniguement la zone d’intérét. Un
simple calcul effectué sur la base de la structure compléte permet de dire que

I'épaisseur de confinement vaut environ 14.6 ym, soit 0.73* 4.

(a) x107

l-1
3

Figure V.4 : Profil du déplacement mécanique associé aux composantes (a) u et (b)

i

v du mode de Rayleigh observé dans le résonateur SAW simulé a la fréquence de

résonance de 186.6 MHz en absence de gaz.

IV.3 Evolution des réponses fréquentielles en présence des gaz

Nous donnons dans les figures IV.5 et IV.6 les réponses fréquentielles des
résonateurs SAW respectivement a base de PDMS et de PIB en présence des gaz
(méthane, butane et DCM) injectés chacun individuellement des autres. Dans la
figure IV.5, tous les spectres montrent un décalage du signal vers les basses
fréquences, alors que dans la figure IV.6, le décalage se fait vers les hautes
fréquences. Le sens du décalage est dicté par la prépondérance de I'un des deux
effets considérés, a savoir I'effet de masse et I'effet du gonflement (eq.11.3). Lorsque
I'effet du gonflement 'emporte, comme dans le cas du PDMS, le décalage opére vers
la gauche, alors que lorsque I'effet de masse prédomine, le décalage s’effectue vers

la droite, comme dans le cas du PIB. Le signal associé a la présence du DCM




commence a se décaler pour des valeurs de N, plus petites que celles nécessaires
pour faire décaler le signal associé a la présence du butane, ce dernier exhibe un
comportement meilleur que celui du méthane. Ceci s’explique par la masse molaire
des gaz. En effet, la molécule du DCM est plus lourde que celle du butane, la

molécule du méthane étant la plus Iégére des trois gaz considérés.
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Figure IV.5 : Réponse fréquentielle du résonateur SAW a base de PDMS en

présence des gaz.
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Figure IV.6 : Réponse fréquentielle du résonateur SAW & base de PIB en présence

des gaz.

IV.4 Détermination de la sensibilité pour chaque couple gaz/polymére

Nous présentons dans les figures IV.7 et IV.8 les décalages fréquentiels (Af)
des signaux associés respectivement aux résonateurs SAW a base de PDMS et de
PIB en fonction de la concentration du gaz (Npym). Nous avons tracé la droite qui
représente le fit linéaire de ces points, la pente de cette droite représente la
sensibilité (S) du capteur SAW. Les valeurs de S sont présentées dans le tableau
IvV.2.
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Figure IV.7 : Décalage fréequentiel en fonction de la concentration de chaque gaz
considéré pour le cas du résonateur SAW a base de PDMS.
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Figure IV.8 : Décalage fréquentiel en fonction de la concentration de chaque gaz
considéré pour le cas du résonateur SAW a base de PIB




IV.5 Récapitulatif des sensibilités calculées

Nous résumons dans le tableau IV.2 les valeurs calculées des sensibilités des
résonateurs SAW considérés dans ce mémoire ayant pour couche sensible le PIB ou
le PDMS. Pour un gaz donné, la sensibilité du résonateur SAW a base de PDMS est
toujours plus élevée que celle associée au résonateur a base de PIB. Pour un
polymére donné, la sensibilité est d’autant plus élevée que la masse molaire du gaz
est importante. Dans notre cas d’étude, le PDMS I'emporte donc sur le PIB en

termes de sensibilité du capteur SAW, I'écart se creusant pour les gaz plus lourds.

Gaz
Méthane Butane DCM
Spoms [Hz/ppm] 11.08 473.31 3445.14
S,z [Hz/ppm] 0.42 38.72 158.00

Tableau IV.2 : Valeurs calculées des sensibilités des résonateurs SAW simulés.

IV.6 Evolution des sensibilités en fonction K,

Nous représentons dans la figure 1IV.9 les sensibilités calculées en fonction du
coefficient de partitionnement K, correspondant a chaque couple polymére/gaz
considéré. Nous notons que pour chaque polymére pris a part, la sensibilité présente
une variation linéaire croissante en fonction de K,, ceci montre et confirme l'influence
de ce parameétre sur la sensibilit¢ du capteur. Nous pouvons donc conclure que le
choix du polymeére candidat pour constituer la couche sensible a un gaz donné devra

se baser sur la valeur la plus élevée du coefficient de partitionnement K.
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Conclusion :

Dans ce chapitre, nous avons présenté les différents résultats pour chacun des
deux résonateurs SAW les réponses fréquentielles simulées en absence de gaz. Ces
réponses ont montré I'apparition du phénoméne de résonance et d’antirésonance.
Nous avons déterminé les deux fréquences caractéristiques (f,, f;) et calculé le
facteur de couplage électromécanique effictif ko de ces deux résonateurs SAW. On
a également montré le profil de vibration de I'un des deux résonateurs SAW en
termes de déplacement mécanique total et les deux composantes longitudinale et
transversale. Le balayage des concentrations des gaz a permis de remonter aux
sensibilités associées aux six couples gaz/polymeére considérés. Le PDMS a montré
une meilleure sensibilité du résonateur SAW que le PIB. Enfin, nous avons pu
dégager un critére global pour le choix d’'un polymere pour la détection d’'un gaz avec

la meilleure sensibilité.




CONCLUSION GENERALE ET
PERSPECTIVES



On s’est proposé au début de ce mémoire de comparer les sensibilités (a trois
gaz, méthane, butane et DCM, injectés chacun seul) de deux résonateurs SAW
identiques sauf en termes de couche sensible (PDMS pour I'un et PIB pour l'autre),
avec pour but de déterminer le polymére aboutissant a la meilleure sensibilité. Pour
cela, il a d’abord fallu introduire un certain nombre de notions élémentaires du
domaine étudié, et cela afin de constituer une source de documentation que I'on
espére sera utile pour les futurs étudiants et les chercheurs qui débutent dans cette
spécialité. Les gaz étudiés présentent une menace réelle pour la vie des personnes
qui sont a leur proximité. La détection précoce de faibles concentrations inférieures
aux seuils critiques du danger est plus que nécessaire. A cet effet, nous tentons
dans ce travail de contribuer a I'effort du développement technologique des capteurs

de gaz en apportant une réponse claire a la question posée dans la problématique.

La démarche méthodologique a consisté a rappeler le mécanisme de
génération et de détection des ondes élastiques (transduction piézoélectrique) et le
moyen technologique le permettant (le transducteur interdigité), le type d’ondes
étudié (onde de Rayleigh), le résonateur SAW et les différents aspects qui lui sont
liés. Nous avons par la suite introduit le modéle physique considéré pour la prévision
du décalage de la réponse fréquentielle en présence d’'un gaz donné. Enfin, nous
avons présenté la structure de notre résonateur SAW et les aspects de simulation

considérés (Paramétrisation, géométrie, matériaux et conditions aux frontiéres).

En utilisant le logiciel de simulation numérique COMSOL Multiphysics basé sur
la méthode des éléments finis, nous avons pu obtenir, pour chacun des deux
résonateurs SAW, les réponses fréquentielles simulées (en termes d’admittance
électrique d’entrée Yy4) en absence de gaz considérés. Ces réponses ont montré
I'apparition du phénoméne de résonance et antirésonance. Nous avons donc pu
déterminer les deux fréquences caractéristiques (f; et ;) et calculer le facteur de
couplage électromécanique effectif Ko de ces deux résonateurs SAW. Nous avons
par ailleurs montré le profil de vibration de I'un des deux résonateurs SAW (a base
de PIB) en termes de déplacement mécanique total, ainsi que celui de ces deux
composantes u et v. Le suivi de I'évolution des réponses fréquentielles avec les
concentrations des gaz a permis de relier la prédominance de I'un ou de l'autre des
deux effets physiques (effet de masse ou gonflement de la couche sensible) au sens

du décalage du signal. Ce balayage des concentrations des gaz a permis de




remonter aux sensibilités associées aux six couples gaz/polyméere considérés. Le
PDMS a montré une meilleure sensibilité du résonateur SAW comparativement au
cas du PIB. Nous avons conclu que le choix d’un polymére parmi d’autres pour la
détection d’'un gaz donné devait se faire sur la base du coefficient de partitionnement
le plus élevé. Toutefois, il serait intéressant de se pencher sur la possibilité
d’introduire un modéle qui tient compte des changements de certaines propriétés

viscoélastiques de la couche sensible qui varient lors de l'interaction avec le gaz.

En perspectives, on se propose d’optimiser les paramétres géométriques de la
structure afin d’améliorer ses performances, mais aussi, d’étendre notre étude a
d’autres polymeres, d’étudier l'effet d’'un autre matériau piézoélectrique et le
comparer avec le ZnO, et enfin, de voir l'influence des autres configurations des
transducteurs interdigités sur une des caractéristiques de notre résonateur SAW a un

port.
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