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a lumiere étant une
onde électromagné-
tique, sa propagation,
aussi bien dans le vide
que dans un milieu
structuré, est gouver-
née par les équations de Maxwell.
Jusqu’a 'avenement des micro et
nanotechnologies, il était plutot
rare que l'opticien ait besoin de
résoudre ces équations dans toute
leur généralité. Comme la taille des
structures considérées était nette-
ment plus grande ou plus petite que
lalongueur d'onde, la propagation,
la diffraction et la diffusion de la
lumiere pouvaient étre décrites de
fagon précise en introduisant des
approximations conduisant par
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Depuis plus de vingt ans, la photonique bénéficie

a la fois des techniques de micro et nanofabrication
développées par Pindustrie de la microélectronique,

et des progres des processus de synthése chimique et
biochimique. C’est ainsi que les composants optiques et
optoélectroniques incluent des micro et nanostructures
a la géométrie de plus en plus complexe et de mieux en
mieux contrdlée. Cet essor de la nanophotonique s’est
accompagné d’un accroissement des besoins en calcul
électromagnétique des propriétés optiques de micro

et nanostructures.
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exemple a loptique géométrique,
a l'optique de Fourier ou aux théo-
ries d’homogénéisation.

Les premiers travaux sur ’éla-
boration de méthodes numériques
pour résoudre les équations de
Maxwell ont été réalisés pour les
radiofréquences et les micro-ondes,
en paralléle des premiers dévelop-
pements de l'informatique. Les
opticiens se sont tournés vers les
méthodes numériques dans les
années 60 puis 70 pour 'étude des
guides d’'onde, des réseaux de dif-
fraction pour la spectroscopie ou
des réseaux coupleurs pour l'op-
tique intégrée. Le développement
etla démocratisation des méthodes
numériques sont ensuite allés de

pair avec l'essor de 'informatique
et l'accroissement considérable des
puissances de calcul. La simulation
numérique occupe aujourd’hui une
place importante dans la phase de
conception de composants photo-
niques. Elle apporte une aide ma-
jeure a l'opticien pour concevoir
et optimiser de nouvelles micro et
nanostructures aux propriétés op-
tiques originales en évitant de mul-
tiples fabrications coliteuses.
Méme si la nanophotonique ne
s’intéresse pas uniquement a des
structures périodiques, celles-ci
occupent une place importante
dans la réalisation de composants.
Les structures périodiques utili-
sées en nanophotonique ont en



général une période sub-longueur
d’'onde. Dans ce cas, parmi tous les
ordres de diffraction, seul l'ordre
0 se propage en champ lointain,
comme expliqué a la figure 1. Les
autres ordres de diffraction sont des
ondes évanescentes cantonnées au
champ proche.

Il existe actuellement de nom-
breuses méthodes numériques per-
mettant de résoudre les équations
de Maxwell. Certaines sont basées
sur des algorithmes génériques de
résolution d’équations aux déri-
vées partielles (différences finies,
éléments finis...) et permettent de
traiter n'importe quelle géométrie
alors que d’autres sont au contraire
plus spécifiques et ne s’appliquent
qu’a un seul type de probleme. Il est
donc difficile de dresser une liste ex-
haustive et notre objectif est plutot
de donner au lecteur quelques cri-
teres permettant de différencier les
méthodes entre elles.

Les méthodes temporelles ré-
solvent les équations de Maxwell
en fonction des variables d’espace
et de temps et permettent de suivre
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I’évolution du champ électromagné-
tique au cours du temps quel que
soit son contenu fréquentiel. Les
méthodes different par les moyens
choisis pour la discrétisation spatiale
ainsi que par la facon de réaliser I'in-
tégration temporelle. Par exemple,
la méthode FDTD (finite-difference
time-domain), une des méthodes
numériques les plus répandues, dis-
crétise les trois directions de l'espace
enremplagant les dérivées spatiales
par des différences finies [1].

Les méthodes fréquentielles
considerent quant a elles des
champs électromagnétiques mo-
nochromatiques. Le temps dispa-
rait des équations au profit de la
fréquence de 'onde et la résolution
se fait fréquence par fréquence en
fonction des seules variables d’es-
pace. La encore, de nombreuses
possibilités existent. Une premiere
famille regroupe les méthodes ba-
sées sur la discrétisation des trois
dimensions de l'espace comme
les différences finies ou la mé-
thode des éléments finis FEM
(finite element method) [2]. Grace
a l'utilisation de différents élé-
ments hiérarchiques (tétraedres,
pyramides...), la FEM possede

l'avantage de pouvoir traiter des
formes complexes sans avoir be-
soin d’approcher la géométrie par
des marches d’escalier. Cependant,
elle nécessite une discrétisation de
tout l'espace qui s’aveére vite tres
gourmande en mémoire vive et
en temps de calcul pour des pro-
blémes tridimensionnels.

Une autre famille de méthodes
fréquentielles exploite la pério-
dicité du systeme en développant
les champs électromagnétiques en
séries de Fourier. Autrement dit,
une ou deux dimensions spatiales
sont discrétisées dans l'espace réci-
proque. Dans la dimension restante
(celle suivant laquelle la structure
ne présente pas de périodicité), les
équations peuvent étre intégrées
soit numériquement, c’est le cas de
la méthode différentielle [3], soit
analytiquement si la distribution
d'indice de réfraction est invariante
dans cette direction. C'est le cas
de la méthode modale de Fourier
(acronyme anglais FMM), égale-
ment appelée rigorous coupled-wave
analysis (RCWA). Enfin, il existe
également d’autres méthodes mo-
dales qui n'utilisent pas les séries
de Fourier et discrétisent les
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directions de périodicité différem-
ment. En intégrant les équations de
Maxwell analytiquement dans une
direction, les méthodes modales
permettent généralement un gain
en temps de calcul par rapport a
des méthodes qui discrétisent tout
l'espace. En utilisant explicitement

LOI DES RESEAUX

les modes de la structure ainsi que
leurs couplages aux interfaces, elles
permettent également une compré-
hension physique approfondie. En
contrepartie, ces méthodes ne sont
pas toujours bien adaptées aux géo-
métries complexes, notamment les
formes courbes.

Un réseau de période d est formé par une distribution quelconque d’indice
de réfraction qui se répéte périodiquement. Le schéma du bas montre un
réseau déposé sur un substrat d’indice n, et éclairé depuis le superstrat
d’indice n, par une onde plane dont la direction forme un angle 0;,. avec la

verticale (fleches rouges). Le réseau diffracte 'onde incidente en un ensemble

discret d’ondes planes en réflexion (ordres de diffraction réfléchis) et en
transmission (ordres de diffraction transmis). La formule des réseaux permet

de calculer la composante paralléle a la surface du vecteur d’onde de l'ordre de

diffraction numéro
2

_2n . A cers 1 2n
p, kj,===|nysin @, +p H)' Seuls les ordres réfléchis tels que | k;| < 5y ny

A

et les ordres transmis tels que | k/ | < 2711'"[7 sont des ondes planes propagatives.

Ils sont représentés par des fleches bleues. Pour ’exemple de gaucheily a
deux ordres diffractés en haut (réflexion) et trois en bas (transmission). Sur
I’exemple de droite il n'y a qu'un seul ordre en haut et un seul ordre en bas
(ordre p=0) car la période est plus petite. Il s’agit d’un réseau sub-longueur

d'onde. Tous les autres ordres de diffraction sont des ondes évanescentes
qui ne transportent pas d’énergie en champ lointain. La formule des réseaux

ne contient aucune approximation ; elle est une conséquence directe du

théoréme de Floquet-Bloch et est valable quelle que soit la géométrie du
réseau. En revanche, les amplitudes des ordres de diffraction dépendent de la
géométrie et leur calcul nécessite l'utilisation de codes numériques.

I ordre 0

Figure 1.
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La figure illustre la formule des réseaux par une construction géométrigue similaire a la
construction des lois de Descartes pour un dioptre plan.
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Chaque méthode possede ses
propres spécificités, ses avantages et
ses inconvénients, mais toutes font
face au méme défi majeur : calculer
le champ électromagnétique au voi-
sinage d’'une interface entre un ma-
tériau diélectrique et un matériau
au caractéere métallique prononcé,
c’est-a-dire dont la permittivité re-
lative présente une partie réelle
négative et un module beaucoup
plus grand que l'unité. Clest le cas
des métaux nobles (or, argent) aux
fréquences plus petites que leur fré-
quence plasma (du visible a I'infra-
rouge lointain) mais également des
semiconducteurs dopés dans 'in-
frarouge. Des structures métal-dié-
lectrique créent des contrastes de
permittivité extrémement grands
qui génerent des difficultés numé-
riques. Tout d’abord, certaines com-
posantes du champ présentent une
tres forte discontinuité au niveau
de l'interface. En outre, le champ
décroit extrémement vite de part et
d’autre de I'interface, avec des lon-
gueurs caractéristiques de décrois-
sance tres petites par rapport a la
longueur d'onde. A cela vient s’ajou-
ter le fait que le champ électroma-
gnétique présente des singularités
au niveau des arrétes [4].

Pour résoudre ces difficultés nu-
mériques, les méthodes de type élé-
ments finis utilisent des techniques
de maillage adaptatif qui permettent
de discrétiser l'espace plus finement
dans ces zones ou le champ varie
rapidement. Les méthodes qui dé-
veloppent le champ électromagné-
tique en séries de Fourier semblent
de prime abord plus démunies face
au probleme. En réalité, il est pos-
sible d’utiliser des transformations
de coordonnées pour réaliser 'équi-
valent d'un « zoom » autour des in-
terfaces, de facon a régulariser les
singularités et a rendre les champs
plus «facilement » développables en
série de Fourier. Cette amélioration
de la FMM est illustrée a la figure 2.
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——Reéflexion
= Transmission
— Absorption
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A(pm)
Absorptiona A = 3,75 ym
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Sans transformation de coordennées
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La FMM est une méthode modale
fréquentielle qui permet de ré-
soudre le probléme de la diffraction
par une structure périodique. Cette
méthode a été proposée initialement
vers la fin des années 70 pour l'ana-
lyse électromagnétique des réseaux
de diffraction [5]. Elle a également
été utilisée dans le domaine des
cristaux photoniques pour le calcul
des diagrammes de bande sous le
nom de méthode des ondes planes.
Dans le cas de réseaux profonds ou
de structures multicouches, l'utili-
sation du formalisme des matrices S
(scattering matrices) permet dobtenir
une trés bonne stabilité numérique.
Si la FMM souffrait a ses débuts
d’'une mauvaise convergence dans
certains cas, ses performances nu-
mériques ont beaucoup progressé
dansla deuxieme moitié des années
90. Les problemes rencontrés ini-
tialement ont été résolus [6-8] et la
FMM est aujourd’hui une méthode
numérique fiable et largement uti-
lisée. Il existe plusieurs logiciels
commerciaux incluant la FMM
parmi d’autres méthodes (RSoft,
Photon Design...) ainsi que de

20 30 40 50

Figure 2.

(a) Schéma d’une période

(2 umx2 um) d’un réseau de
batonnets d'or (dimensions

1,2 um x 100 nm x 50 nm) déposés
surun substrat de silice (indice
1,4). (b) Distribution du module du
champ électrique dans le plan (xy)
situé 25 nm au-dessus du substrat.
Le champ est exalté et varie
extrémement rapidement sur les
bords du métal. (c) Distribution du
module du champ électrique avec
la transformation de coordonnées.
Celle-ci permet de dilater les
variations du champ. (d) Spectres
de réflexion, de transmission et
d’absorption. (e) Convergence du
calcul FMM en fonction du nombre
M de termes de Fourier (séries de
-M a +M) avec (courbe bleue) et
sans (courbe rouge) transformation
de coordonnées pour une longueur
d'onde de 3,75 um. Dans les
calculs, la permittivité relative de
l'or est donnée par un modéle de
Drude g4, (w) = 1 - w3 /(w* + iwy)
avec w, = 21m¢/0,159 x 10° rad/s
ety=0,0048 w,.
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(a)

Figure 3.

Calcul des propriétés optiques d’une biopuce

alaide de la méthode hybride FEM/FMM.

(a) Réseau de période 200 nm x 200 nm
formé par des nanocones en or tronqués
avec des bords arrondis de hauteur 30 nm,
de rayon 50 nm a mi-hauteur, et déposés
sur une couche d'or d’épaisseur 30 nm,
le tout reposant sur un substrat de BK7.

(b) Réflectivité de la nanostructure avec et sans
variation d'indice 6n=0,01 du superstrat (eau
avec et sans molécules a détecter) pour une
longueur d'onde égale a 850 nm. La structure est
éclairée depuis le substrat avec une onde plane
faisant un angle ©avec la verticale.

(c) Module du champ électrique a la résonance.

"Chaque méthode possede
sespropres spécificités,

ses avantages et ses
inconvénients, mais toutes
font face au méme défi
majeur : calculer le champ
électromagnétique au
voisinage d’une interface
entre un matériau diélectrique
et un matériau au caractére
métallique prononcé"
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nombreux codes « faits maison » en
acces libre sur Internet.

La figure 2 illustre la difficulté du
calcul numérique d’une structure
présentant de tres fortes variations
du champ ainsi que l'ajout de trans-
formations de coordonnées dans la
FMM pour améliorer la convergence
du calcul. La structure est un réseau
bidimensionnel de batonnets d'or
déposés sur un substrat de silice qui
présente une résonance d'absorption
dans I'infrarouge (figure 2d). Une
coupe horizontale du champ élec-
trique calculé avec la FMM (figure 2b)
montre les variations tres rapides du
champ au niveau des interfaces air/
or ainsi que les singularités dues aux
arrétes. La figure 2c montre que l'ajout
d’une transformation de coordon-
nées réelle permet de dilater 'espace
au voisinage des interfaces métal-
liques et de rendre les variations du
champ pluslentes et donc plus faciles
areprésenter numériquement [9,10].
Lafigure 2eillustre la nette améliora-
tion de convergence qui en résulte.

Pour s’affranchir de certains incon-
vénients d'une méthode numérique
sans en créer de nouveaus, il peut

étre intéressant de coupler deux
méthodes différentes. C’est ainsi
qu’a été proposée une méthode hy-
bride associant la méthode des é1é-
ments finis (FEM) avec la FMM [11].
L’objectif était de profiter des
avantages de la FEM pour traiter
des géométries curvilignes com-
plexes tout en conservant le béné-
fice de I'intégration analytique de
la FMM dans toutes les zones ou
la géométrie est simple. Cette mé-
thode hybride est particulierement
adaptée aux structures composées
de nanoparticules de forme com-
plexe (traitées avec la FEM) inclues
dans un empilement de couches
homogenes éventuellement plus
épaisses que la longueur d’onde
(traitées avec la FMM). Les zones
ou le calcul est fait avec la FMM
sont raccordées avec celles ou le
calcul est fait avec la FEM (figure
3a) en utilisant la transformée de
Fourier des composantes conti-
nues des champs calculés avec les
éléments finis sur les faces supé-
rieure et inférieure du maillage.
Pour illustrer la méthode hybride,
considérons une biopuce formée
par une couche d'or dont la surface
supérieure est structurée par un ré-
seau bidimensionnel de nanocones
tronqués présentant des bords ar-
rondis et un flanc incliné (figure 3).



Ce type de biopuce permet d'iden-
tifier la présence d’éléments dans
l'eau, une protéine par exemple,
grice au décalage de la résonance
induit par une variation d’'indice én.
La partie structurée et son environ-
nement immédiat sont discrétisés
par la FEM et le reste de la structure
est modélisé par la FMM (figure 3a).
Cette méthode permet de calculer a
la fois les ordres de diffraction etla
distribution du champ dans la cel-
lule de calcul. Le modéle hybride
garantit généralement une meil-
leure convergence et un temps de
calcul réduit.

CONCLUSION

Les méthodes numériques permet-
tant de calculer les propriétés op-
tiques de micro et nanostructures
sont nombreuses et variées. Nous
avons essentiellement discuté de
structures photoniques périodiques
mais certaines méthodes peuvent
étre étendues a des structures
non-périodiques en remplacant les
conditions aux limites périodiques
par des couches parfaitement adap-
tées (perfectly matched layers, PMLs).
Clest le cas des méthodes génériques

telles que la FDTD ou les éléments
finis mais également de la méthode
modale de Fourier dont l'extension
au cas apériodique a été proposée
au début des années 2000 [9,12].
Dans le cas d’assemblages d'un
grand nombre de nanostructures
dont I'extension totale est grande
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devant la longueur d’onde, les
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plusieurs échelles différentes. Cela
est d'autant plus vrai pour des sys-
temes désordonnés qui sont de plus
en plus étudiés pour de nombreuses
applications. ®
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