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Introduction générale

Introduction genérale

La physique est une branche de la science fondamentale, composée d’un ensemble des

concepts traduits par des relations et des équations. Qui étudie les phénomenes de cet univers

et ces matériaux.

La relation entre la physique et la matiére est basée sur I’interdépendance et la logique, a
travers les domaines de la physique cette relation est clarifiée, Comme la physique des
matériaux qui s’intéresse aux propriétés magneétiques, élastique, électronique .... De la
matiere. Et la physique atomique qui étudie et définit les composants de I’atome, leurs
phénomenes et transitions, sous le contrdle des régles et paramétres tels que : les regles de

sélections, le rapport d’intensité ...

La physique atomique occupe une place de choix dans les domine de la recherche
scientifique, industriel, médicale, 1’innovation.

Dans ce travail, nous avons calculé ’un des parametres atomiques, le rapport d’intensité de
rayons X (i) pour les éléments de transition de deuxiéme et troisiéme série (39<Z<47 et

72<7<79), gréce des relations analytiques simples. Ce mémoire est présenté de la maniere

suivante :

> Le premier chapitre : nous avons expliqué et présenté quelques parametres atomiques de la
matiére et leurs méthodes théoriques pour le calcul, outre les interactions rayonnement-
matiere.

» Le deuxieme chapitre : dans ce chapitre, on a calculé, déterminé les valeurs semi-
.. - ., or e L
empirique des rapports d’intensité de 1’émission des rayons X (é) pour les couches L

pour les éléments de deuxieéme série 39Y, 47Ag, et de troisieme serie 72Hf, 70Au. Grace des
fonctions analytiques simples, le calcul est basé sur les valeurs moyennes pondérées
recommandées de données expérimentales. Puis nous avons comparé nos valeurs semi-

empiriques avec d’autres résultats.

Enfin, on a achevé ce travail par conclusions générales qui ont résumé le but de ce mémoire.
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Rappels théoriques sur les parametres atomiques et la fluorescence X

I.1. Introduction

La matiére est d’un grand intérét en tant que pilier de 'univers, dont ou de nombreux
changements et interactions se produisent & leur niveau, la physique venir a expliquer sa
composante et leurs interactions, et développé leurs utilisations sous un domaine appelé
physique atomique et rayonnement qui a été spécialisé dans 1’étude des plus petits composants
de la matiére, dans ce chapitre, nous avons étudié un ensemble des parametres atomiques et

fluorescence X, qui controle et détermine la substance.

1.2. L’atome

Un peu d’histoire : L’atome a connu plusieurs modéles depuis 1I’Antiquité, les premiers a
découvrir et mettre le mot" atome" sont les Grecs avant JC, en1803 Dalton est venu avec la
theéorie que la substance se composait de plusieurs atomes, puis Thomson déclaré que la
structure des atomes est semblable a celle des "cupcakes”, autrement dit, ¢’est une particule
chargée positivement contant d’autres petits granule chargées négativement, apres
I’expérience de Rutherford en1911,il a conclu que les atomes contenaient un vide
contrairement a ce qui avait été dit auparavant ,ils contenaient des noyaux se déplacant autour
d’¢lectrons tels que le systeme solaire et les planetes, ensuite Bohr a développé la théorie de

Rutherford, ajoutant que les électrons sont portes sur des orbites en tourne autour du noyau.

En 1962, Erwin Schrddinger a mis au point le modéle actuellement «le modéle quantique™ qui

affirme que I’atome est un noyau entouré d’un nuage électronique» (Meddouh, 2018).

taille (métre) TR 1012 101 10-'8

Figure 1.1 : L’évolution de la matiére (Meddouh, 2018).
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Rappels théoriques sur les parametres atomiques et la fluorescence X

e L’atome est la plus petite partie de la matiére , et la plus importante étant la base de
leur composition, elle se compose du noyau qui est le centre, et a des protons et des
neutrons, et contient également des électrons sur des orbites qui s’appellent couche
électronique (K, L, M, N...) L’atome est caractérisé par le symbole 4X qui

représente :
X : C’est le nom de I’atome.
A : Le nombre massique. (Protons et neutrons).

Z : Le nombre atomique (électrons).

L’ATOME AN
PROTON
(positive) >
¢

N }‘ AN
NEUTRON ,Js-r——LT» /i XN
(neutre) 7/ > 1\ AN

| 1O\ - \L

\ | “ VN \,7/7_ VA /,\/

ST VA

. A R Sy |
ELECTRON RN
(négative) > Q\ \)\/ \/LO/

—~ ~ /

Figure 1.2 : La structure de [’ Atome.

1.3. Les Nombres quantiques

Les nombres quantiques sont parmi les paramétres atomiques qui déterminent et contrélent le

nombre des couches et sous-couches avec le nombre des électrons. Elles sont les suivantes :
n : Représente le nombre quantique principal, détermine le nombre des couches(n > 0).
L : Représentele nombre quantique secondaire, détermine le nombre des sous-couches

(0<l<n-1),au maximum, 2(2l+ 1) électrons.
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m,; . Représente le nombre quantique magnétique, qui représenté le nombre du moment

magnétiqgue m(—l < m; < +1).

s :Représente le nombre quantique de spin, il a deux valeurs s = —1/2,s = +1/2.

j : Represente le nombre quantique interne, déterminer les valeurs qui sont confinés de |l —
s| a |l + s|(Dechoucha, 2013).

e Ce tableau présente ces nombre quantique pour les couches K, L, M.

Tableau 1.1: Nombres quantiques de I'électron pour certaine couche

Le nombre Les Le nombre Le Configuration Le nombre Nombre des
principal nombre secondaire nombre électronique quantigue interne électrons
n Couche l Sous- ml J 2n?
couche
1 K 0 S 1s 0 1/2 2 électrons
2 L 0 L: 2s 0 1/2 8
électrons
1 L 2p -1.0.1 1/2
Ls 2p 32
3 M 0 M1 3S 0 1/2 18
électrons
1 M2 3p -1.0.1 1/2
M3 3p 32
2 Ms 3d -2.-1.0.1. 32
Ms 3d 2 5/2
4 N 0 N1 4s 0 1/2
1 N> 4p -1.0.1 1/2
N3 4p 32
32
2 N 4d -2.-1.0. 1. 3/2 électrons
Ns 4d 2 52
3 Ns 4f -3.-2.0.1 52
N~ 4f 2 7/2
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I.4.Les Transitions électroniques

La transition des électrons se produit quand il y a une différence d’énergie, a cause d’un effet
externe (énergie extérieure), I’électron déplacé de 1’orbite X a I’orbite Y avec la sortie d’un

rayonnement électromagnétique de I’énergie suivante :

hv =Ey — Ex = |Ey | — |Ex] (1.1)
h : constante de Planck(6.626x 10734).
v : Lafréquence.

L’¢électron laisser un vide " lacune" puis un autre électron de niveau d’énergie élevé vient

combler ce vide. (Boufas, 2004).
1.4.1. Les Régles de sélections

Les électrons ne sont pas transmis par hasard donc les transitions sont contrlées par des

regles, appelées” regles de sélection™ qui permet le processus de transition, en dessous :

An > 1 (1.2)
Al = +1 (1.3)
Aj =+10u0 (1.4)

[ : Le nombre quantiqgue dumoment angulaire orbitale 0<I<n-1
j : Le nombre quantique du moment total de 1’électron (J=1+1/2).
Si ces régles ne s’appliquent pas, il n’y a pas de transition. (Zidi, 2021)

La figure 1.3ci-dessous montre certaines transitions permises pour les couches (K.L. M.N)
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4f
4f
3d

Couche N

Couche M

Couche L

Couche K

Figure 1.3 : Certaines transitions autorisées dans les couches (K, L, M, N) (Bendjedi, 2018).

1.4.2. Notation de SIEGBAHN et IUPAC

La notation de SIEGBAHN, est un codage spectroscopique utiliser pour définir le type de
raie de transition, symbolise la couche dans laquelle la transition a eu lieu, par exemple quand
il y a un vide dans la couche K et que I’électron vient de la couche L pour remplir le vide,
appelé la raie Ka1, la notation de ’'TUPAC c’est un codage est défini comme I’identification

de la raie transition entre deux couches, ou la raie Ka1, est écrite K—L3 .( Rebouli, 2022).
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Tableau 1.2 : les raies de transitions et les notations spectroscopiques et l’intensité relative

respectivement, pour certaines couches (Dupuis, 2012).

Séries IUPAC Siegbahn Intensité relative
Raies K K—-Ls Ko 100
K-L> K, ~50
K—Ms3 Kg, ~17
K-M3 Kg, ~8
Raies L3 L3-Ms Lo ~100
L3-Ms LaZ ~10
L3 Ns4 Lgz 15 o5
Ls-M1 -5
Ms-N Lge -1
Raies L2 Lo-My Lﬁl 100
L2-Ng4 L, :23?
L>-Mq L, 3
L2-O1 L,
Raies L1 Li-Ms Lgs 100
L1i-M2 Lgy ~70
L1-N3 L; ~30
L1-N Ly ~30
Raies M Ms_N7 My
Ms_Ne Mg,
Ms_Ns Mg

1.5. Les états de ’atome

Les atomes sont connus pour étre stables la plupart du temps, mais ils sont caractérisés par

d’autres situations.
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1.5.1. lonisations

L’ionisation signifie que les atomes deviennent des ions lorsqu’ils acquiérent ou perdent un
électron ou plus. Pour devenir un ion positif quand il perde des électrons a un milieu externe
tel qu’un atome adjacent, ou un ion négatif lorsqu’il gagne d’un milieu externe ou d’un atome

adjacent La figure 1.4 est présente plus.

électron &jecté - excitation

photon X incident
absorbé

Figure 1.4 : Schéma d’ionisation (photo-électrique).

1.5.2. L’excitation

L’excitation C’est le phénomene de la transmission des électrons d’une orbite proche du
noyau (fortement li€) a une orbite plus élevée (moins associée). Autrement dit, I’atome en état

excité n’est pas ionisé. La figure 1.5 présente ce phénomene (Merabtine, 2020).

F’( )

A hy

1P

“Kin

Figure 1.5 : Schéma d’excitation(Aloine selmi, 2011 ).
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1.5.3. Désexcitation

La désexcitation est un phénomeéne de retour des atomes (particules(e))a leurs état
fondamentaux, Les collisions et les chocs avec les particules peuvent produire La
désexcitation, pour perdre son énergie interne excédentaire sous forme d’énergie

cinétique "collision super-élastique”(Hadjadj et Smaili, 2008).
1.6. Les Rayonnements

Lorsque Wilhelm Rdntgen étudiait les rayons cathodiques dans le tube de décharge de gaz en
1895, il a accidentellement remarqué une lumiére radioactive pénétrée plus que les rayons
UV, aprés Bragg venir en1913, afin d’expliquer et démontrer son effet dans la cristallographe,
les Rayons X sont défini comme énergie radiation, de nature électromagnétiques, en termes
corpusculaires les rayons X a une fréquence 1000fois plus puissante que les rayons lumineux
de sorte que chaque photon besoin une énergie de E = h.v = h.c /A, Du c6té ondulatoire
les rayons X connus grace a leurs longueur d’onde , A = 10719 m, Nous pouvons obtenir les

rayons X a partir du tube X ou synchrotron (Merzoug, 2011).
1.6.1. Les type du rayonnement

Il'y a plusieurs classifications pour les rayonnements, classés par leurs : aspect qualitative,

masse, ionisation.......
1.6.1.1) Qualitativement

Ou nous distinguons deux types de rayonnements particulaires (e, proton...) et ondulatoires

caractérisé par une longueur d’onde comme :

» Ondes électromagnétique par exemple rayons X, lumiére visible,... (La figure. 1.6

définies des longueurs d’ondes du rayonnement électromagnétiques) (Tehami, 2018).
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Figure 1.6 : Longueurs d’ondes des rayonnements électromagnétiques.
1.6.1.2) Leurs masse
% Rayonnements particulaires grace aux particules ayant une masse comme électrons

protons neutrons.
Tableau. 1.3 : Les masses des particules

Particules | Electron Neurones Protons
Masses | me= 9,1094 10°" kg | my= 1,6749 102" kg | mp= 1,6726 10?7 kg

+ Rayonnements masse nulle (m=0), sont des radiations électromagnétiques, ils sont divisé
en 4 types :
— Rayon X : Rayonnement électromagnétique résultant de la désexcitation, caractérise
par un, est une dualité onde-particule.
— Photon d'annihilation: Rayonnement émit apres le processus de I’annihilation.

Photon de freinage : Rayonnement émis apres le processus de freinage.

\J

— Rayonnementy : C’est le rayonnement résultant de la formation du noyau fille en état
excité ou le noyau emet d’énergie sous forme rayonnement gamma qui est une haute
énergie (Tehami, 2018).

Y+*>Y + v
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1.6.1.3) Selon I’ionisation

Les rayonnements ionisés sont classés selon la méthode d’ionisation et peut-étre direct
(interagir directement avec la cible est des particules chargées lourdes (proton, deuton, alpha,
ions lourds) des électrons) ou indirecte (cette méthode est base sur des particules chargées
secondaires), Les rayonnements électromagnétiques (X ,y) et les neutrons sont considérés

comme des rayonnements ionisés indirects. (Bouhila, 2018).

X/

% Rayonnement non lonisant : Nous parlons d’irradiation non ionisée lorsque son énergie
est inférieure a celle de 1’énergie de liaison d’électron qui n’est pas capable de retire

électron de sa couche, comme des ondes radio, Micro-onde, lumiére visibles ...... etc.

X/

% Rayonnement lonisant : Les particules alpha beta...sont des rayonnements ionisants dont
I’énergie est capable d’ioniser I’atome, c’est a dire de retire 1’électron de son orbite a

cause de I’énergie de liaison est inférieur a I’énergie rayonnement. (Saadi et khadir, 2015).

Ceci est illustré par la figure 1.7.

FavOoOnneme nt

I

MNon ionisant ionisant
(ondes radio, UV,

visible, IR. micro-ondes)

Indirectement ionisant Dlirectement ionisant
Photons ( X,
neutrons )
v) 1 _
| | Particules Particules
| chargées légéres chargées lourdes
(mégatons, (proton ., ons
Particules chargées secondaires positons) lourdes)

Excitation, ionisation (chaleur, modifications chimiques. et physico-chimiques)

Figure 1.7 : Schéma de rayonnement ionisée et non ionisée (Djeddaoui ,2021).
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1.7. Les Interactions
1.7.1. Les Interactions particule -matiére

Interaction de particules chargées(e~,e* ....). OU non chargées (ip,an..) avec I’atome,

provoquant I’ionisation ou la désintégration des atomes.

Pour le premier phénomene, il perd son énergie sous forme des photons pour revenir a son
état stable. Pour la deuxiéme interaction avec le noyau par des forces coulombiennes, il perd

trés peu d’énergie (Merabtine, 2020).
1.7.2. Les Interactions Rayonnement-matiére

Le principe de I’interaction rayonnement-matiére est le passage d’un faisceau de rayonnement
par le milieu d’une matiere comme les atomes. La ou de nombreux phénomenes tels que la
propagation donne Compton, la diffusion de Riley..., nous distinguons deux cas du sort des
radiations émises ou le chemin peut changer, mais une interaction peut se produire sans perte
d’énergie ou avec seulement une petite partie. Le deuxieme cas absorbe les atomes de
rayonnement pour réémettre deux types de rayonnement secondaire (électrons), rayons X de

fluorescence (Bourennane, 2022).
1.7.2.1. Effet photoélectrique

L’effet photoélectrique est un processus non radiatif qui se produit lorsqu’un photon incidente
interagie avec un électron bien lié. Afin de I'éjecter, cet électron avec une énergie
cinétiqueW ., a condition que I'énergie de liaison de I'électronW; doit étre inférieure a

I'énergie de photon incidente E. (Mejri, 2007).
C’est ce que la figure 1.8 explique.
Ce phénomene se traduit par la formule suivante :
W.=E-W; (1.5)
Wec : C’est I’énergie cinétique de 1’électron.
E : L’énergie du photon incident.

W_: C’est I’énergie de liaison de 1’électron (Mejri, 2007).
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W.=E-W;
by ’.f::;.l';\'..ﬂm"ﬂ.“w.'.l

E=hv

Figure 1.8 : Schéma de [’effet photo-électrique (Mejri, 2007).

1.7.2.2. Effet Compton

Ce processus se produit a la suite d’une réaction d’un photon incident de haute énergie hvo avec
un électron qui peut étre considéré comme libre et qui entraine une émission d’électron et un
photon diffusé. Il peut étre répété plusieurs fois avec une perte d’énergie progressive. Ce
processus appelé diffusion incohérente. Dans ce phénomene de propagation, nous distinguons
deux situations de transmissions, le choc dit “tangentiel” quand I’angle 6 = 0°t 1’énergic de
diffusion Eq égale 1’énergie cinétique We = 0 et Le choc "frontal quand 1’angle 6 = 180° Ce qui la

figure 1.9résume. (Mejri, 2007).

= "'collision' ou ""choc élastigque"’
Electron Compiton

Energie cinétigue W,

OIS

Photon incident
Energie E

Photon diffusé
Energie Eaq

E=We+Ed

M = masse de 1'électron me® = 511 keV

Figure 1.9 : Schéma de [’effet Compton (Mejri, 2007).
* Ce phénoméne se traduit par la formule suivante :

E= W, +E, (1.6)
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E : Energie incident.
W, - Energie de Compton.
E, : Energie de photon diffusé.
— _ E 4 _ -1
We= E(1-(1+ — (1—cosB)) ) (L.7)
—F _ — E 4 _ -1
Ed =E We—E(1+mC2(1 cos ) ) (1. 8)
(Mejri, 2007).
1.7.2.3. Création de paire

L’effet de la création de pair ou matérialisation est un processus qui se produit lorsqu’un
photon incident interagit avec le champ du noyau, a condition de I’énergie de photon incident
doit étre supérieur deux fois & la masse de 1’¢lectron pour produire un couple électron e'et
positron e, ¢’est ce que la figure 1.10 explique. L expression de 1’énergie excédent transporte

1’électron et positron sous forme d’énergie cinétique écrit comme suit : (Bouakleche, 2017).
Ec=2m,c*+E, +E,, (1.9)

Avec mec? : Energie— masse de I’électron et positron qui égale 511MeV.

Incident Photon

@<

Figure 1.10 : Schéma de phénoméne de matérialisation (Bouakleche, 2017).
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1.7.2.4. La diffusion de Rayleigh Thomson

C’est le phénomene moins susceptible de se produire que les interactions précédentes, ou

appelée la diffusion simple, parce que 1’énergie de photon incident est inférieure a45 Kev. Le

principe de ce phénoméne est de changer la direction de propagation de I'onde

électromagnétique du photon sans variations d'énergie.

Diffusion Thomson-Raerigh{

DiffusionThomson interaction aves les électrons libre.
DiffusionRayleigh: interaction avec des électrons lié.

(Zidi, 2021).

1.7. 3. La Comparaison entre les trois effets

L’énergie photonique et le milieu d'interaction controlent la probabilité et la production de

I’effet photoélectrique, effet Compton ou effet matérialisation

Le phénoméne photoélectrique a besoin d’une petite énergie de Kilo électronvolt, méme si le

nombre atomique est éléve, c’est donc I’'un des phénoménes les plus fréguents, alors que la

matérialisation nécessite plus d’énergie qui a été supérieure de1022 Kev, tandis que 1’effet

Compton leur probabilité de production est moyenne. Son énergie est estimée dans les limites

de Mev. C’est ce que montre la figure 1.11. (Diana EIl Hajjar, 2014).

10T Z
T
1 cffet photoélectrique offot de
50 i matérialisation
effet
p Compton
0 . A ] )
0,01 l 10 100 EenMeV

Figure 1.11 : Comparaison et étude des 3 effets par modification du nombre atomique Z en

fonction de /’énergie (Diana El Hajjar, 2014).
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1.8. Loi de Moseley
L’excitation se produit a des niveaux profonds, produisant des émissions de rayons X qui sont
indépendantes des liaisons chimiques entre les atomes, qui a été montrée par Moseley, pour la

raieK, correspondant au nombre atomique a travers la relation suivante :

v=K, (ZK, )’ (1.10)
K1 et K2 : Des constantes ayant des valeurs définies pour chaque raie (Bendjedi, 2018).

1.9. L atténuation et absorption de photon

L’interaction d’un photon incident avec un obstacle de X épaisseur. Il entraine a 1’absorption
d’une partie de celui-ci, changement de direction ou une transmission. Dans lequel lo est

I’intensité de photon incident, I(X) est I’intensité aprés I’interaction.

I(X)=lp.e #* (L11)
x : L’épaisseur de I’obstacle.
u : Coefficient appelé coefficient d’atténuation linéique total en cm™.

Avec p est la somme des coefficients d’atténuation de les trois effets (I’effet Photoélectrique,

I’effet Compton, la production de paires).
u=t+o+m (1.12)

Le coefficient massique d'atténuationp,,est connu comme la relation suivant :
% = Hm (1.13)

K, - Le coefficient massique d'atténuation
u : Coefficient appelé coefficient d’atténuation linéique en cm™.

p : La masse volumique du matériau. (Aissous et Rezzai, 2021).
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1.9.1. Couche de demi-atténuation

La couche de demi-atténuation (CDA)est une grandeur physique, utilisé pour atténuer la
moitié des photons incidents % qui est inversement proportionnelle au coefficient linéique

d’atténuation donnée par la relation suivante : (Dahi et Meherchi, 2011).

CDA = 1”72 (1.14)

1.10. Transition Radiative et non Radiative

1.10.2. Transition non radiative

La transition non radiative est un processus de transmission d’électrons sans émission de
rayonnement, malgré son interaction avec des photons incidents tels que 1’effet Auger et

Coster Kronig.
1.10.2.1. Effet Auger

Effet Auger ou comme autrement appelé électron Auger ou l'interaction électron-électron,
qui se produit apres une ionisation, une ionisation en couche interne, une capture de deux
électrons sur un état doublement excité, ou d'une double excitation. De cette maniere suivante,
quand un trou créé dans une couche électronique, un électron de couche supérieure va
combler cette lacune, avec une émission de fluorescence X qui absorbé par un autre électron

qui sort sous forme électron Auger, qui représente par la figure 1.12. (Kahoul, 2015).

7

Figure 1.12: schéma de [’effet Auger.(Kahoul, 2015).
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1.10.2.2. Coster-Kronig

C’est un processus plus rapide que ’effet Auger et les transitions radiatives car il se produit
entre deux niveaux L, M, N.., ou les électrons se déplacent pour remplir la lacune existant
dans le niveau le plus interne d'une couche, donc on peut retrouver les lacunes dans le niveau

le plus externe d'une couche, (Derradj, 2019).

1.10.1. Transition Radiative

C’est un phénomene de transmission des électrons entre les couches(deux couches) de
I’atome avec une émission de fluorescence qui définir comme I’émission de la radiation, afin
que l’atome revienne a son état stable. Cette émission électromagnétique est appelée
rayonnement X, leur énergie est définie par la relation suivante :

Ex: l'énergie de rayonX
Ex = Ei —Ef+{ Ei:1énergie initiale (1.15)
Ef:1énergie finale

Ou nous distinguons de nombreuses transitions (Bendjedi, 2018).
I.11. Le rendement de fluorescence

Le rendement de fluorescence défini comme la probabilité d’occuper le vide dans une couche
X (K, L, M...... ) par un électron qui entrainant une transition radiative. Qui est égal a un
nombre initial de lacunes électroniques dévide sdr le nombre de transition inter-couche (effet Auger,

transition radiative) (Tehami, 2018).

—Nx _ _Nx
WgW = = (1.16)

L’expression de rendement de fluorescence de I’effet Auger, est écrite en autre terme C’est le
rapport entre la section efficace de produit des rayons X et section efficace d’ionisation la par

exemple pour la couche K écrit comme suit :(Diana El Hajjar, 2014).

ok
Wk = ok (1.17)
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1.11.1. Le rendement de fluorescence en présence, absence de transitions Coster-Kronig

En raison de la présence possible de phénomene de Coster- Kronig dans les couches
supérieures (L, M, N......... ). Entre les niveaux de la méme couche (L1. L2, L3, M1,M2....) Le
rendement fluorescent devient compliqué pour ces couches. La transition de Coster—kronig
transféré I’ionisation d’un sous—couche vers une autre couche moins énergétique. Avec la

modification de la distribution des électrons dans ces sous-couches (Meddah, 2021).

e Pour la couche L
— Le rendement fluorescent Pour la couche L En présence de transitions de Coster-Kronig :
En présence de transitions de Coster-Kronig, les lacunes transfert vers des niveaux
moins énergétiques, ou Les sections efficaces d’ionisation relative sont definies par les

relations suivantes :(Soukhal, 2013).

Vi =Ny
Vi, =N+ flLZNLl (|-18)

Vis = N3 + fis Nz + (fis + flaf25)N1
Vy, . La section efficace d’ionisation relative de la sous-couche Lien présence les transitions

de Coster-Kronig.

f ijj: Les probabilités de transition de Coster-Kronig pour Transférer I’ionisation entre les sous-

couches i et j
wi=VywL+ViL,wL,+Vi,wL, (1.19)
Le rendement fluorescent Pour la couche L en absence de Coster-Kronig :(Soukhal ,2013).

- wi=Ny,w,,+N,wL,+NL,wL, (1.20)

wLi= le rendement de fluorescence de la sous-couche L;

Ny; _ la section efficace d’ionisation.

NL; =4 aveci=1,2,3 (1.21)
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Quand I’atome dans un état excité, la largeur totale d'un niveau d'énergie est définie par la

somme des largeurs radiative, non-radiatives, Coster-Kronig : (Rebouli, 2022).

Ty = Ty, + Ty, + I, (1.22)

['p,: Lalargeur totale
Ix,: La lageur radiatifs

I'.:Lalargeur non—radiatifs
1

Avec

[ La largeur coster—Kkronig

e Donc le rendement de fluorescence est donnée par :

Iy.
w; = % (1.23)
e Lerendement d'Auger a; :
Iq;
a; = ; (|24)

e La probabilité de transition Coster-Kronig est donnée par:

Ig.

fie = FL (1.25)

1.12. Section efficace

La section efficace est un parametre atomique, liés a la probabilité d’interaction d’une
particule, son unité est le barn 1b=102* cm? =102 m?. La nature exacte de la collision ou
I’interaction, par exemple en terme de la taille réelle de la particule..., sont Contrdlé la section
efficace. Cette grandeur physique est utilisée en physique des particules, nucléaire
(Dechoucha, 2013).
1.12.1. Section efficace de production des rayons X pour la couche L

Pour la couche L les sections efficaces de production des raies L, et les sections efficaces
d'ionisation sont liées aux rendements de fluorescences des sous-couches (Li, L2, Ls3),
probabilités de transition de Coster-Kronig, taux d'émission de rayons X, donc Les sections

efficaces de production pour les raies L, données en relations ci-dessous : (Hamouda, 2015).

oLa=[(f12 + fiz fas ) 0Ly +f230L; +0L3 | w3F3, (1.27)
olg=[w; Fig+f1,0,F5(f13 + fiz f23 )w3Faa]oLly +(w,Fop+fr303F;55)0L, B+wsFs, oLg (1.28)
O-Ly = ((Ul Fl]/ + flza)zpzy)O-Ll +(1)2F2VO-L2 (|29)
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01,3 - La section efficace d'ionisation.
wi . Les rendements de fluorescences des sous-couche L;.
f (i=1,2;j=2,3) : sont les probabilités de transitions de Coster-Kronig.

Fiy: (y=a,pB, v), est le taux d'émission de rayons X.

Dont ou :

F, =2 (1.30)
I; :Est la probabilité d’une transition électronique vers le niveaulL;.
I;,:Est la probabilité de I’émission de raies principalesL, (Lo Lp .Ly).

o — Ba

Comme exemple:F3, = .

I'; : la probabilité des transition électroniques vers le niveau L;

Dont ou { I'34: 1a probabilité de I’émission d’un rayonXi, (L, et Lgy)

L; = M; : LaraieL,;
L; = M, : LaraieL,,
(Hamouda, 2015).

1.13. Rapport des intensites de I’émission des rayons X

1.12.1. Largeurs radiative et non-radiative

L’interaction entre 1’atome et les rayonnements électromagnétiques, ou particules, conduit a
I’ionisation, c.-a-d. la création de lacune dans la couche, qui a été rempli par des couches
externes dans un temps trés court (1071°a 10717s), pour que I’atome devienne stable, Cela
accompagne 1’émission de 1’énergie, sous forme radiative (I’émission caractéristique des
rayons X) et non radiative(I’effet Auger, les transitions de Coster-Kronig).L’incertitude totale

sur I’énergie (la largeur) dans un état excité et dépend a sa durée de vie moyen t (Meddah,

2021).

{ I'x, = h/1 (lalargeur radiative). (1.31)

'y, = i/t (lalargeur non — radiative).
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Ou La largeur radiative d’un niveau atomique i est donnée par :
IR =hY;W; (1.32)
W;; - La probabilité de transition d’un niveau i vers tous les niveaux finals possibles j.

r;‘ . La largeur partielles d’un trou de cette sous-couche ionisée vers des sous-couches

supérieures j> n donnée par la relation suivant : (Meddah, 2021).

If =nwWp (1.33)
1.13.2. Calcul des rapports des intensités
Le rapport d’intensité : C’est un parameétre atomique, qui est le rapport entre deux raies de
transition. Qui caractérisé la couche L. ce paramétre spectroscopique est utilisé dans plusieurs
domaines tels que la médecine, Caractérisation de 1’énergie des rayons X, I'analyse des tissus

biologiques. Les industries nucléaires, biologique et cristallographie. (Dogan et al ,2015).

(L_V) — (Lv1+Ly2+Lv3+”') (|.34)

Lo La1+La2

@i+ 1)(WE ((L2=Ng)+(L1-N2)+(L1-N3)+-))
T2+ (Wi (L3 —Ms)+ (L3 +My)) )

(I .35)
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Chapitre 11

Calcul semi-empirigue du rapport
Des intensités d’émission de rayons X

(Ly/La) pour les élements de transitions (2 eme

et

3 éme série) (39<Z7<47 et 72<7<79)
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I1.1. Introduction

Les atomes sont connus par les interactions qui se produisent entre leurs différentes couches
(K, L, M, N..), Ces interactions sont caractérisées par les déplacements des eélectrons,
Création des lacunes, absorbation ou émission du rayon X...Qui sont deépendants aux

paramétres atomiques.

Dans ce chapitre, on va étudier un paramétre atomique qui caractérise la couche L. Qui
s’appelle le rapport d’intensité des rayons X (t—z ), pour la deuxieme et la troisieme série des
¢léments de transition (39<Z<47) et (72<Z<79). Car La recherche scientifique a accorde une

grande attention a ce parameétre atomique en raison de son importance et utilisations dans

plusieurs domaines.
11.2. Les eléments de transition

Les éléments de transition ce sont des métaux, ils sont appelés éléments de bloc d a cause de
leurs états atomique, Ils sont divisés en 3 categories selon leurs configurations électroniques
(3d 4d 5d), Les particularités de leur orbite leur conferent plusieurs propriétés physiques et
chimiques (Lamamra et Baddari, 2021).La figure 11.1 présenté les éléments de transition et

leurs trois familles qui sont suites en 3 linges et 10 colonnes.

Se Ti |V Cr ([Mn |Fe |Co |Ni

Scandiwn | Titane Vonadiam | Chrome Mongonize | Far Cobalt Mickel
Sdtas? 3g2as? IdMs 2 tast 0452 Igeas2 34 2

Y |Zr |[Nb (Mo [(Tc¢ |Ru ([Rh (Pd

el Irean \atyb dé ne utheniu
AftGs? Arset Ad45t agenst A5 2 - Age5st AJ0H:0

Lu Hf [Ta W |Re |Os |Ir |Pt

ate tium o ungeténe | Bheniom Osrrvun Teridium | Phatine
Buftest fdRes? Sad0s? Sd4est Seest Sa%6s 2 5dvest BPast

11.1. Figure : Partie du tableau périodique "bloc d montrant la famille des éléments de
transition (Ouannassi, 2018).
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Tableau 11.1 : Présentation des catégories d’éléments de transition et leurs configurations
électroniques.

Z,Elément | Configuration | Z, Eléement | Configuration | Z, Elément | Configuration
électronique électronique Electronique
21,Sc [Ar] 3d4s? 39,Y [Kr] 4d'5s? 57,La [Xe] 5d!6s?
22,Ti [Ar] 3d?4s? 40,Zr [Kr] 4d%5s? 72 Hf [Xe] 5d%6s?
23,V [Ar] 304s? 41,Nb [Kr] 4d*5st 73,Ta [Xe] 5d%6s?
24,Cr [Ar] 3d°4s! 42 Mo [Kr] 4d°5st 74, W [Xe] 5d*6s?
25,Mn [Ar] 3d°4s? 43,Tc [Kr] 4d°5s? 75,Re [Xe] 5d°6s?
26,Fe [Ar] 3d%4s? 44, Ru [Kr] 4d’5s! 76,0s [Xe] 5d°6s?
27,Co [Ar] 3d’5d%4s? 45 Rh [Kr] 4d85st 77,1 [Xe] 5d76s?
28,Ni [Ar] 3084s? 46,Pd [Kr]4d®® 78,Pt [Xe] 5d%s!
29,Cu [Ar] 3d%04sT 47 Ag [Kr] 4d™°5s? 79,Au [Xe]5d™6s!
30,Zn [Ar] 3d1%s? Cd,48 [Kr] 4d95s? 80,Hg [Xe]5d%s?

11.2.1. Quelques propretés genérales des éléments de transitions

L’une des caractéristiques les plus importantes des ¢léments de transition est :

e La possibilité de mélanger deux ou plusieurs éléments pour former des alliages.

e Elles sont connues comme des conducteurs thermique et électrique

e [’oxydation des métaux avec I’oxygene détermine le type de famille, si oxyde, c’est

une famille non noble, s’il n’est pas oxydg, alors c’est une famille noble.

e Les éléments de transition de premiére et deuxiéme série sont caractérisés par des

anomalies électroniques, c’est dire que les électrons se déplacent de I’orbite s vers
I’orbite d.

e Elles sont connues comme des métaux lourds (Saidi, 2010).

Il. 2. 1. 1.Les propriétés chimiques

Grace I’orbite d on a déterminé ces propriétés :

Température de fusion et d’ébullition trés eléves.

La réaction avec les acides sauf pour les membres de la famille noble (Cu, Ag,

Au).

En raison du grand nombre d’états d’oxydation des ¢léments 1’énergie

d’ionisation démine.

Les éléments de transition sont colorés (Boukelkoul, 2013).
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11.2.1.2. Les propriétés physiques
e Les éléments de transition ont 3 structures (cubique centrée, cubique face centrée,
hexagonale compacte) par exemple (Sc, Hcp), (V, cc),(cu, cfc).
e Des métaux durs et déformables.
e Ces éléments ont des propriétés telles que I’allongement, limite élasticité, la
résistance mécaniques... (Saidi, 2010).

11.2.2. Quelques applications des éléments de transitions

e Les éléments de transition sont utilisés comme catalyseurs dans les réactions
chimiques.

e Sont utilisés dans les industries mécaniques et électriques ...

e Elles sont utilisées dans les convertisseurs catalytiques pour réduire la pollution.

e [L’utilisation de métaux de transition comme base pour la fabrication des films

Ultra Minces pour le stockage de I’information (Boukelkoul ,2013).
11.3. Les transitions radiatives Ly et La

Les transitions radiatives Ly et La ou bien les raies d’émission qui distinguent les éléments
lourds, sont les résultats de transfert des délecterons d’une orbite supérieure a une autre

inferieure. La couche L elle a trois raies principales de transition (L,,Lg, L, ).

Tableau 11.2 : les raies principales de la couche L

La raieL, Laraie Lg Laraie L,

L(X :L(X1+L(ZZ Lﬁ:Lﬁ1+Lﬁ2+Lﬁ3+ L)/:L)/1+L)/Z+Ly3+“'

Ou, nous avons de nombreuses transitions atomiques en raison de la structure des orbites

électroniques, (Couche et sous -couche).
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Figure 11.2 : Diagramme de raies de transition de la couche L, qui présenté (les couches,

notation du Siegbahn, Configuration électronique) (A. Sharma et RM. Singla, 2010)

Nous sommes intéresseé a la raie Ly (qui résulte du transfert d’électrons de la couche N et O
vers la couche L) et La (qui résulte du transfert d’électrons de la couche M vers la couche L),

donc :

. ., L . R . .
= Le rapport d’intensité des rayons X (L—Z):c est un paraméetre atomique, qui est le

rapport entre deux raies de transition.L,,L,. Qui caractérisé la couche L .se paramétre
spectroscopie a été utilisée dans plusieurs domaines tels que la médecine, les
industries nucléaires, biologiques et cristallographie, Caractéristique Energie des

rayons X, I’analyse des tissus biologiques (Dogan et al, 2015).
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11.4. Base de données

Nous avons défini et étudions les valeurs expérimentales du rapport d’intensité des rayons X

( i—l ), pour les éléments de transition du deuxiéme (39<Z<47) et troisiéme série (72<7<79),

Il existe 112 valeurs expérimentales, Qui a été rassemblée par (Meddah, 2021) a partir des

articles scientifiques publiés de 1982 a 2019.
11.4. 1.La valeur moyenne pondérée

Lorsque nous arrivons a calculer les propriétés de n’importe quel paramétre atomique, nous
cpps . < L
trouve que leurs mesures sont différentes. Dans notre cas est le rapport intensité ( ﬁ) on

utilise ces relation : (Zidi, 2021).

2\ &)
M (1.1)
> ) (A(i_)",‘)ew—i>

L . » L
. (—y) Les rapports d’intensités expérimentales.
a’ exp—i

e NLe nombre de données expéerimentales.

L . . -
e A (L—y) L’incertitude sur les valeurs expérimentales.
a’ exp—i

Nous avons calculé I’erreur sur la valeur moyenne pondérée par la moyenne des écarts avec

les données expérimentales :

(11.2)

=2
{\Ll(AG—DeXP—i)

. - - ., L
Le tableau 11-2, affiche les mesures expérimentales du rapport d’intensité (ﬁ)Pour les
éléments de transition (2™ et 3" série), aussi leurs références et valeurs moyennes

. (L . . N . .
ponderees(i) , Avec I’incertitude de ces valeurs, Dans le méme tableau on a mentionné,
w

I'écart types des pointsz;et leurs moyenszselon les formules suivants :
Ly Ly
(2) expi T

Je),,, e,y

z; = (11.3)

Page 29



Calcul semi-empirique du rapport des intensités d’émission de rayons X (Ly/La)

Une facon naturelle de présenter visuellement I'écart des points expérimentaux individuels par

rapport a la moyenne pondérée correspondante.

Z=
n

Z?:l Zj

Ou n indique le nombre de points expérimentaux pour chaque élément.

(11.4)

Tableau 11.3 : Base de données (Meddah, 2021) des rapports d’intensité E—Zexpérimentaux

ainsi que ['incertitude de mesure de chaque valeur A i pour les éléments atomiques du (2°™

et 3°M€ série) 39<7<47 et72<7<79 et leurs références, en plus présentait les valeurs moyennes

pondérées(i—y)w , avec leurs incertitudes, ainsi que I'écart types Z;et leurs moyenz.
£ :
La/ gy (H) =
Z, Element Ly p References Ly w Z; Z
t (o) £4(z2)
La exp—i La/w
Z=39, Y 0.1761+0.015 (Shatendra et al., 1983) 0.1761+0.015 0 0
Z=40, Zr 0.1808+0.016 (Shatendra et al., 1983) 0.1808+0.016 0 0
Z=41, Nb 0.1838+0.017 (Shatendra et al., 1983) 0.186+0.0117 | -0.107 | -0.003
0.188+0.016 (Shatendra et al., 1983) 0.101
Z=42, Mo 0.1919+0.015 (Shatendra et al., 1983) 0.1953+0.0112 | -0.182 | 0.015
0.1996+0.017 (Shatendra et al., 1983) 0.211
Z=47, Ag 0.2049+0.017 (Shatendra et al., 1983) 0.1961+0.0067 | 0.482 | 0.371
0.2128+0.016 (Shatendra et al., 1983) 0.963
0.2336+0.014 (Shatendra et al., 1983) 2.416
0.1675+0.01 (Shatendra et al., 1983) -2.376
Z=72, Hf 0.1825+0.008 (Aylikgi et al., 2007) 0.215+0.0062 | -3.211 | 0.782
0.274+0.017 (Durak and Ozdemir, 2001) 3.261
0.265+0.013 (Kugukonder et al., 2004) 3.472
0.2045+0.026 (Oz et al., 2004) -0.393
Z=73, Ta 0.1701+0.008 (Baydas et al., 2001) 0.2412+0.0008 | -8.843 | -0.651
0.337+0.017 (Aksoy et al., 2012) 0.2238+0.0044 | 5.629
0.2966+0.097 (Dogan et al., 1998) 0.571
0.1382+0.018 (Dogan et al., 1998) -5.717
0.2143+0.014 (Ertugrul, 1996) -1.918
0.201+0.01 (Garg et al., 1984) -4.007
0.23+0.001 (Garg et al., 1984) -8.746
0.276+0.002 (Garg et al., 1984) 16.155
0.265+0.002 (Garg et al., 1984) 11.049
0.2071+0.014 (Kagal et al., 2011) -2.432
0.2055+0.014 (Kagal et al., 2011) -2.546
0.3155+0.041 (karabulut and Gurol, 2006) 1.812
0.24+0.011 (Kugukonder et al., 2004) -0.109
0.1637+0.008 (Raghavaiah et al., 1990) -9.639
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0.185+0.010 (Saleh et al., 1988) -5.602
0.225+0.006 (Saleh et al., 1988) -2.676
0.289+0.008 (Saleh et al., 1988) 5.945
Z=74, W 0.1787+0.0143 | (Al-Saleh and Saleh, 1999) | 0.2475+0.0024 | -4.745 | -0.532
0.1826+0.0146 | (Al-Saleh and Saleh, 1999) | 0.2307+0.0044 | -4.386
0.1961+0.0157 (Al-Saleh and Saleh, 1999) -3.236
0.319+0.015 (Aksoy et al., 2012) 4.707
0.325+0.017 (Cengiz et al., 2010b) 4514
0.3047+0.112 (Dogan et al., 1998) 0.511
0.1326+0.017 (Dogan et al., 1998) -6.692
0.3311+0.027 (Durak and Ozdemir, 2001) 3.084
0.2481+0.02 (Ertugrul, 1996) 0.03
0.1989+0.013 (Kagal et al., 2011) -3.676
0.2054+0.014 (Kacal et al., 2011) -2.964
0.3257+0.042 (karabulut and Gurol, 2006) 1.859
0.242+0.01 (Kigukonder et al., 2004) -0.535
0.1689+0.017 (Oz et al., 2004) -4.578
0.1531+0.008 (Raghavaiah et al., 1990) -11.302
0.178+0.010 (Saleh et al., 1988) -6.758
0.212+0.011 (Saleh et al., 1988) -3.153
0.266+0.017 (Saleh et al., 1988) 1.078
0.277+0.020 (Turgut and Ertugrul, 2004) 1.464
0.206+0.010 (Verma et al., 1985) -4.035
0.233+£0.011 (Vermaet al., 1985) -1.288
0.348+0.017 (Vermaet al., 1985) 5.854
0.3245+0.0056 (Yagin et all., 2008) 12.638
0.3112+0.0068 (Yagin et all., 2008) 8.834
Z=75, Re 0.289+0.015 (Cengiz et al., 2010b) 0.1964+0.0042 | 5945 | 0.422
0.247+0.062 (Dogan et al., 1998) 0.1885+0.0044 | 0.814
0.1355+0.018 (Dogan et al., 1998) -3.295
0.2047+0.013 (Ertugrul, 1996) 0.608
0.183+0.008 (Kuglkonder et al., 2004) -1.483
0.173+0.009 (Saleh et al., 1988) -2.356
0.201+0.009 (Saleh et al., 1988) 0.463
0.246+0.018 (Saleh et al., 1988) 2.683
Z=76, Os 0.255+0.013 (Cengiz et al., 2010b) 0.2235+0.0066 | 2.161 | 0.051
0.2597+0.014 (Durak and Ozdemir, 2001) 2.339
0.1931+0.013 (Kacal et al., 2011) -2.085
0.1913+0.013 (Kacal et al., 2011) -2.209
Z=77, Ir 0.1531+0.008 (Raghavaiah et al., 1990) 0.1531+0.008 0 0
Z=78, Pt 0.1290+0.0154 (Algadi et al., 2013) 0.184+0.0026 | -3.522 | -0.176
0.1623+0.013 (Al-Saleh and Saleh, 1999) | 0.1787+0.0048 | -1.637
0.1673+0.0134 (Al-Saleh and Saleh, 1999) -1.223
0.1906+0.0152 (Al-Saleh and Saleh, 1999) 0.428
0.217+0.007 (Dhal and Padhi, 1994) 4.419
0.202+0.01 (Cengiz et al., 2010b) 1.742
0.1813+0.012 (Kacal et al., 2011) -0.22
0.1798+0.012 (Kacal et al., 2011) -0.342
0.193+0.009 (Kuglkonder et al., 2004) 0.961
0.1701+0.009 (Raghavaiah et al., 1990) -1.484
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0.165+0.008 (Saleh et al., 1988) -2.259
0.181+0.005 (Saleh et al., 1988) -0.532
0.205+0.015 (Saleh et al., 1988) 1.379
Z=79, Au 0.1587+0.0127 (Al-Saleh and Saleh, 1999) | 0.1802+0.0008 | -1.69 0.233
0.1717+0.0137 (Al-Saleh and Saleh, 1999) | 0.1802+0.0008 | -0.619
0.1989+0.0159 (Al-Saleh and Saleh, 1999) 1.175
0.2237+0.011 (Baydas et al., 2001) 3.944
0.219+0.015 (Cengiz et al., 2010a) 2.583
0.1874+0.044 (Dogan et al., 1998) 0.164
0.1382+0.018 (Dogan et al., 1998) -2.331
0.1814+0.014 (Ertugrul, 1996) 0.086
0.174+0.002 (Garg et al., 1984) -2.878
0.181+0.001 (Garg et al., 1984) 0.625
0.193+0.002 (Garg et al., 1984) 5.942
0.227+0.007 (Garg et al., 1984) 6.642
0.1748+0.011 (Kagal et al., 2011) -0.49
0.1733+0.011 (Kacal et al., 2011) -0.626
0.2008+0.026 (Karabulut and Gurol, 2006) 0.792
0.1135+0.004 (KugUkonder et al., 2004) -16.351
0.1592+0.008 (Raghavaiah et al., 1990) -2.612
0.1951+0.018 (Rao et al., 1993a) 0.827
0.2155+0.016 (Rao et al., 1993a) 2.203
0.2150+0.016 (Rao et al., 1995a) 2.172
0.2145+0.014 (Rao et al., 1995a) 2.446
0.2133+0.012 (Rao et al., 1995a) 2.752
0.1776+0.012 (Rao et al., 1993b) -0.216
0.1768+0.010 (Rao et al., 1993b) -0.339
0.1803+0.018 (Rao et al., 1995) 0.006
0.2108+0.016 (Rao et al., 1995) 1.91
0.2053+0.014 (Rao et al., 1995) 1.79
0.165+0.009 (Saleh et al., 1988) -1.682
0.178+0.010 (Saleh et al., 1988) -0.219
0.199+0.012 (Saleh et al., 1988) 1.563
0.175+0.015 (Turgut and Ertugrul, 2004) -0.346

» Nous avons obtenu les résultats indiqués dans le tableau a partir des valeurs

forme d’un graph illustré dans la figure 11.3.

expérimentales et pondérées, utilise les relations (I1.3), (11.4) pour calculer les

valeurs de I'écart types z;. et leurs moyensz, puis on a traduit ces résultats sous la

Page 32




Calcul semi-empirique du rapport des intensités d’émission de rayons X (Ly/La)

La figure 11.3: représente les valeurs de I'écart types des pointsz;,et leurs moyensz en
fonction du nombre atomique Z pour la deuxiéme série 39<Z<47,les valeurs de I’écart types
z;, sont variés de -2.376 a 2.416 ou toutes les valeurs dans la gamme et pourz elles sont variés
de -0.003 & 0.371,Pattention est attirée lorsque Z=43.44.45.46,1i n’y a pas de valeurs. Pour la
troisieme série (72<Z<79), les valeurs de Zi variée entre [-16.351,16.155], et leur
moyennezvariée de -0.651 a 0.651.on a noté qu’il ya 27 valeurs hors de la gamme, 14valeurs

superieurs, 13 inférieurs de notre gamme.

20 — —m——————r————1—————1———
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°
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Figure .11.3: La distribution des valeurs I'écart typesz;, et leurs moyensz en fonction de

numeros atomiques pour le deuxiéme et troisiéme série des éléments de transition.
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» Pour trouver des valeurs pratiques, nous avons choisi une gamme [-4.4], qui dépend

des valeurs de I’écart typesz;, nous allons éliminer les valeurs expérimentales de

Ly
o

rapport d’intensité( ) , qui sont hors la gamme, sont indiqués en gras au tableau ci-
exp

dessus. Ensuite, en appliquant la relation(l1.1), pour recalculer les valeurs moyennes

1z . . o, L
ponderées recommandées des rapports d’intensité des rayons X(L—Z) et leurs
w

L - - . N
moyensA (i) qui sont motionné en gras dans la quatriéme colonne du tableau I1.3,
w

Ly

La exp

Ew

apres, nous arrivons a calculer le rapporte R= , enfin, nous résumons ces

résultats obtenus dans les figures 11.5 .6 .7 .8.

11.5. Les méthodes de calcul utilisé dans ce travail

. .. . ., L
Pour calculer les valeurs semi- empiriques du rapport d’intensité des rayons X ( ﬁ), nous

utilisée les derniers résultats de calcul, pour dessiner leurs graphes, puis, grace la méthode de
moindre carré, nous avons interpolé ces figures afin d’extraire des fonctions analytiques qui

ont été dépendu de forme de Fitte.
11.5.1. La méthode des moindres carrés

La méthode des moindres carrés : C’est un mode mathématique de calcul, nous I’utilisions
lorsque nous avons un ensemble des points éloignés et que nous voulons tracer un linge droit

qui inclut le maximum de ces points, ¢a veut dire approximé ces points (Zidi, 2021).

\.l'

L
»

X

Figure 11.4 : Droite de régression des moindres carrées y = ax + b (Zidi, 2021).
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C’est ce que montre la figure ci-dessus.
(d) définie les carrés des écarte des pointes, a condition que La somme de > d doit étre petite
S = ), d? = minimum (11.5)

Le principe de la méthode des moindres carrés est s’appuie sur 1’approximation de
polynéme qui a plusieurs degrés (N=1. 2...i), mais nous avons utilisé 1’approximation
polynomiale des degrés2 et de degré 3, la ou nous nous sommes compté sur 1’équation du
linge droit puis nous avons utilisé la relation, 1’ont dérivée, aprés des étapes de
simplifications, nous avons déterminé la matrice, nous résumons ces étapes dans les tableaux
(11.4et 11.5)

Tableau 11.4 : Présent ’approximation polynomiale de degré 2.

Approximation polynomiale de degré 2

Equation de y=a.x’+b.x+
linge droite
S=>My -fe)I° YN . [yvi— (@a.x? + b.x; + ©)]?
as .
La dérivé 5=-2) [x][yi - (ax? +bx; +¢)]
Partille a i=1

N

0S

35 =-2 Z[xi]. [yi — (a.xiz + b.x; + C)]
i=1

N
oS
dc _ZZ[Yi —(a.x{ +b.x; + )]

dac
i=1
N N N N
; it 4 3 2 _ 2
Simplification a.in + b.in -c in = Zx, Vi
i=1 i=1 i=1 i=1
N N N N
aZX3+be2+ch- —Zx
' i ' i ' i— i-Yi
i=1 i=1 i=1 i=1
N N
a lez +b.in+N c =Zy,
i=1 i=1 i=1
La forme
i N 4 N o3 N 2 N o2
matricielle i=1Xj iz1Xi Xi=1Xi|ra Yic1 Xi Vi
AxXxX=B N o3 N 2 N N
i=1 Xj i=1 Xj io1Xi |[|b| = [ Xt xiyi
N 2 N C N
i=1Xj i=1 Xi N i=1Yi
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Tableau 1.5 : Présent [’approximation polynomiale de degré 3.

Approximation polynomiale de degré 3

Equation de y=a.x>+b.x>+ c.x+d
linge droite
S=y Ny -f(x)] N [[vi —a.x®+b.x2+ c.x+d]
as =
Le dérivé =2 L[y~ (axf +bx? +cx, +d)]
Partille a —

-
as
—= _ZZ[XiZ]' lyi — (a.x} +b.x? + c.x; + d)]

N
o= -2 ) [l [yi— (axf +box? + c.x; + )]
i=1

N
—_— = — C— 3 2 .
54 Zizl:[yl (a.x} +b.x® + c.x; + d)]

N N N N N
Simplification a.Zx? + b.z X7 + C.Zx? + d.z:xi3 = Zx?.yi
- - i1 i=1 i=1

i=1 i=1 i
N N N N N
a ZXf +b 2xf+c.2xi3 +d lez = ZXIZ yi
i=1 i=1 i=1 i=1 i=1
N N N N N
4 3 2 _
a Zx, +b Zx, +C-in +d le _le Vi
i=1 i=1 i=1 i=1 i=1
N N N n
a fo +b Zx,z +c.Zx,+N d:Zyl
i=1 i=1 i=1 i=1
La forme
matricielle N N N N - N -
AxX=B PRI DX DN B DI 57
i=1 i=1 i=1 i=1 i=1

'Mz
4
23
o Nno WD
Il
=z
[y
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11.5.2. Calcul semi empirique

Nous constatons qu’il ya un manque de valeurs expérimentales dans notre base de données
(Meddah, 2021), dans la deuxieme série qui est 43Tc, 44RuU, 45Rh, 46Pd, alors on doit utiliser la

méthode semi-empirique.

. .. . .z L
En vue de calculer les valeurs semi-empiriques du rapport d’intensité des rayons X (L—Z)

pour les éléments (39<Z<47 et 72<7<79), nous devons suivre ces étapes :

- ‘2z . L
D’abord, en utilisant les valeurs moyennes ponderées recommandées (L—Z) , et le rapport
w

(LY)
Lo/ exp
(] ]x)
w

fonction de Z pour la (2™ et 3°™ séries) (39<Z<47 et 72<Z<79).0u nous avons choisi les

R =

qui nous avons calculé pour tracer leurs graphes (Figures .11.4, 11.5, 11.6, 11.7) en

degrés des polyndomes qui dépendent de la fit, pour le rapport R, on a utilisé I’approximation

. . . S . Ly
polynomiale de degré trois et pour les valeurs moyennes pondérées recommandes(L—) le

o/ W
degré deux sous les formes :
i (R—l = ?:0 al-Zi) 1.6
o (R, =X},bZ) 17
L .

((ﬁ)wl =2i0aZ' = 9:1(2) 11.8

L .
* ((é)wz - Zizzo diZl = gZ(Z)) 11.9

Ces tableaux résumer les équations utilisées dans notre calcul pour deux les séries et leurs

coefficients :
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Tableau 11.6: les équations de rapport R et des valeurs moyennes des pondérées.
Recommandés pour la deuxiéme serie(39<7<47) et leurs coefficients d’interpolations.

La Deuxiémes série (39<7<47)
91(2) i Ci
L _
(—Y> = —1.1616407489 + 0.0604688975.Z — 6.7185137807.10 %22 |— 11616407489
Lot/ vy 1 0.0604688975
2 | -6.7185137807.107*
Ry i ai
0 -10-0574236152
R; =-10.0574236152+0.8188444333. Z-0.0202043566. Z2+1.661063414.10~*.Z3 1 0-8188444333
2 -0.0202043566
3 1.661063414.10~4

Tableau 11.7: les équations de rapport R et des valeurs moyennes des pondérées.
Recommandés pour la troisieme série (72<7<79) et leurs coefficients d’interpolations.

La Troisiemes série (72<7<79)
92(2) i d;
(L—") =-0.01873+0.25527 Z-0.00176 Z2 0] -9.01873
La/wz2
1| 0.25527
2| -0.00176
R, i b;
0| -715.44037
R,=-715.44037+28.40746- Z-0.37516. Z>+0.00165. Z3 1| 28.40746
2| -0.37516
3| 0.00165

Ensuite, nous utilisons les équations des tableaux (11.6, 11.7), afin de déterminer les valeurs
. - - ., L -
semi —empiriques du rapport d’intensité des rayons X (L—Z), pour les deux séries sous la forme

indiquée dans la relation suivante :

(L_y)s_emp =Rx g2) (11.10)

La
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» Pour la deuxiéme série39<7<47

. .- Lz . L
La figure 1.5 : montre la variation des valeurs moyennes pondérées recommandées (ﬁ)
w

pour les élémentsaoY 47Ag en fonction du numeéro atomique Z. Qui a été représenté dans une
courbe, a part de ces éléments 43Tc, 44Ru, ssRh, 46Pd qui ne sont pas mentionnées dans celui-
ci. A cause d’ils n’ont pas de valeurs expérimentales. L o0 on note que leurs valeurs variées
entre 0.1761et 0.1961 pour 39Y et 47AQ ).

0,22 T T T T T T
Z=39-47
0,20 - ]
o o
/E
=3
—
T
:I/ o
0,18 |- © -
0,16 N 1 N 1 N 1 N 1 N 1 N 1 N
36 38 40 42 44 46 48 50
z
Figure 1.5 : la variation des valeurs moyennes pondérées recommandé
(i) en fonction du nomber atomique Z pour les éléments de la deuxieme série
w

39</<47.

Ly
La figure 11.6 : montre la variation du rapport R = ((L“)exl’

L_V)
Lo/w

fonction du numéro atomique z. Qui a été représenté dans une courbe, a part de ces éléments

pour les éléments 39Y et s7Agen

43T¢C, 24Ru, 4sRh, 46Pd qui ne sont pas mentionnées dans celui-ci. A cause d’ils n’ont pas de

valeurs expérimentales. L’ou noter que leurs valeurs changententrel (soYet 4Zr) et 1.19
(47AQ)

Page 39



Calcul semi-empirique du rapport des intensités d’émission de rayons X (Ly/La)

1,5 . . . . . . . . .
14 Z2=39-47 ]

1,3 -

1,2 | o -

1,1 | o -

0,9 .
0,8 .
0,7 - —

0,6 - .

38 39 40 41 42 43 44 45 46 47 48

Ly

Lat) exp

Figure 11.6 : La variation du rapport R = (Ly) enfonctiondu nomber atomique Z pour
w

La

les éléments de la deuxieme série 39<7<47.

> Pour la troisi¢me série 72<7Z<79

. .- ;s . L
La figure 1.7 : montre la variation des valeurs moyennes pondérées recommandees(L—l)
w

pour les élémentsz2Hf 79Au, en fonction du numéro atomique z. Qui a été affichée dans une
courbe, sa zone de variation est limitée entre 0.1531 et 0.2307 pour les eléments de 77Ir et 72W

respectivement.

0,50

Z=72-79

0,25 |- -
Ld

(W

! ! ! !
70 72 74 76 78 80

Figure 1.7 : la variation des valeurs moyennes pondérées recommandé

(i) en fonctiondu nomber atomique Z pour les éléments de la troisieme série
w

72<Z<79.
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La figure 11.8 : montre la variation du rapport R =

Ly

La exp

- pour les éléments 72Hf 70Au en
(B

fonction du numéro atomique z. Qui a été affichée dans une courbe, sa zone de variation est

limitée de 1.5575Re & 0.66 74W. Avec des éléments atomiques d’une valeur de 1.

1,6
1,5
1,4
1,3

1,2

1,0
0,9
0,8
0,7
0,6

0,5

Figure 11.8: La variation du rapport R =

70

- Z=72-79 ¢ o ° .
B . : ]
:
L . . ° ° _
- b ® ) [ -
° ° ] s !
i s $ 8 ® $ ]
B ® i s . s ° ]
® ° [ ] o ®
i s v . s °
. 3
B . ]
7; 7; 7% I 7; I 80
Z
Ly
La exp . .
(L_y) en fonction du nomber atomique Z
La/yw

pour les éléments de la troisieme série72<7<79.

11.6. Discussion et comparaison des résultats

Apres avoir calculé les valeurs semi-empiriques pour les éléments de transition de deuxieme

et troisieme série, (39<Z<47 et 72<7<79).et le mettre dans le Tableau 11.8 pour comparer

avec des valeurs expérimentales et empiriques des autres auteurs(Meddah, 2021, Shatendra
et al.,, 1983, Al-Salah and Salah, 1999, Kacal et al., 2011) et tracez les courbes de

comparaison qui sont illustrées dans La Figure 11.9, nous commencons a discuter de ces

résultats.

Avant tout, on remarque que nous avons combiné les deux séries dans un seul graphe, dans

ou on a utilisé cette relation de la différence relative (RD) pour connaitre la valeur d’auteur la

plus appropriée

RD(%) = |((

Ly

La
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En ce qui concerne la courbe de la deuxiéme série, ont constaté que les valeurs
expérimentales de(Shatendra et al., 1983),sont la plus compatible avec nos calculer semi-
empirique ou (RD) varier entre[0.14% ,2.33 %], pours7Ag et 41Nb on peut dire que la
comparaison est bien, quant aux valeurs empiriques de (Meddah,. 2021) sont moins
compatibles puisque le (RD) oscille entre [4.46% - 8.57%],poursqY ,45Rh, donc il est facile de
dire que la courbe de (Shatendra et al., 1983) est le plus symétrique avec notre courbe, puis la
courbe de (Meddah,. 2021).Alors les résultats de comparaisons avec la deuxiéme série sont

trés bons.

En égard de la troisieme serie (72<Z<49),les valeurs de RD indiqué que les valeurs
empiriques de (Meddah, 2021)sont quelque peu différent, car le pourcentage de comptabilité
allant de 8% (ssRe ,77Ir) a 13% (74W) jusqu’a36% pour (79Au). Ensuite les valeurs
expérimentales de (Al-Salah and Salah, 1999),ont donné des valeurs cohérentes0.12% 7s Pt
et 9% (79Au)et des valeurs incompatibles 19% pour(z2 W)en raison de rations de RD(%),
puis la courbe de (Kacal et al., 2011)on note que le RD s’équivaut de 8.4% a20.36% pour
le(73Ta) et (79 Au),sauf (760s)egal 2.1%,alors apres prise en compte les résultats obtenus ( de
la figure et tableau ) nous pouvons dire que parmi la comparaison avec les trois auteurs, la
courbe la plus harmonieuse avec notre courbe des résultats semi-empirique est de Al-Salah
and Salah, 1999, al.,Kacal et al.,2011 , Meddah., 2021 respectivement. Alors, les résultats de

comparaisons avec la troisiéme série sont acceptables.

Les résultats utilisés dans la comparaison sont présentés et résumes dans le tableau 11.8 et La

figure 11.9.
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Tableau 11.8 : Les résultats semi -empiriques des rapportes d’intensités (L—y) pour la
s—emp
deuxiéme et la troisiéme (39<Z<47 et 72<7<79), comparées aux valeurs empiriques
(Meddah, 2021) et expérimentales (Shatendra et al., 1983, Al-Salah and Salah, 1999, Kacal et
al., 2011) d’autres auteurs.

Autres travaux
Ce

Z- travail emp- oXp-
élément (Meddah, (Shatendra | (Al-Salah | (Kacal

s-emp 2021) etal, and Salah, | etal,

1983) 1999) 2011)

Z=39.Y |[0.1748 |0.1670 0.1761 -- --
Z=40,Zr | 0.1822 |0.1708 0.1808 -- --
Z=41,Nb | 0.1882 | 0.1742 0.1838 -- --
Z=42, 0.1929 | 0.1772 0.1919 -- -
Mo 0.1966 | 0.1799 -- -- --
Z=43, Tc | 0.1994 | 0.1823 -- -- --
Z=44,Ru | 0.2016 |0.1844 -- -- --
Z=45,Rh | 0.2033 | 0.1862 -- -- --
Z=46,Pd | 0.2046 | 0.1877 0.2049 -- --
Z=47, Ag
Z=72, Hf | 0.2195 | 0.1929 -- -- --
Z=73, Ta | 0.2262 | 0.1932 -- -- 0.207
Z=74, W | 0.223 0.1937 -- 0.1787 0.199
Z=75,Re | 0.2124 | 0.1943 -- -- --
Z=76,0s | 0.1972 | 0.1950 -- -- 0.193
Z=77,1r |0.1798 | 0.1959 -- -- --
Z=78,Pt |0.1621 | 0.1968 -- 0.1623 0.181
Z=79, Au | 0.1454 | 0.1979 -- 0.1587 0.175
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0135 T T T T T T T T T T T T T T T T T T
® (Ce travail)
| ® (Shatendra et al., 1983) |
0,30 O (Meddah, 2021)
O  (Al-Salah and Salah, 1999)
025 L O (Kagal et al., 2011) -
— o®e °
3
S 020f oo oofognoe -
iy ] gooe” © @05
~— O]
0,15 - e
r (deuxieme série) L ‘-
0.10 | (troisiéme série)
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Z
Figure 11.9 : Les résultats semi -empiriques des rapportes d’intensités (L—y) pour la

a/s—emp
deuxiéme et la troisieme (39<Z<47 et 72<7<79), comparées aux valeurs empiriques
(Meddah, 2021) et expéerimentales (Shatendra et al., 1983, Al-Salah and Salah, 1999, Kacal et

al., 2011) d’autres auteurs en fonction du nombre atomique Z.
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Conclusion générale

Conclusion générale
Dans ce travail, nous avons calculé les valeurs semi-empiriques des rapportes intensités
d’émission des rayons X (]]:—Z) pour les éléments de transition (2°™ et 3°™ série) (39<Z<47 et
72<7<79), basé sur 112 valeurs expérimentales.
Ensuite nous avons calculé le I'écart type (z;) et Le z-score moyen (z), afin de déterminer
des valeurs plus pratiques nous avons choisi une gamme [-4,4] qui est dépend des valeurs de

;s . Ly
(z;). Pour recalculer les valeurs moyennes pondérées recommandé (L—a) et leurs
w

. . L \ . s .
incertitudes A (L—l) et les valeurs du rapporte R C’est aprés avoir supprimé les valeurs qui
w
n’appartiennent pas a la gamme proposeée, a I’aide de logiciel Excel.
Puis, on a calculé les valeurs semi-empirique et nous présenter dans des tableaux et

des graphiques en utilisant le programme origine avec une méthode mathématique simple,

appelée moindre carrée.

Plus tard, nous comparons les résultats obtenus avec des valeurs expérimentales et

empiriques d'autres auteurs.

Enfin, les résultats de la comparaison sont :
» Pour la deuxieme série, des éléments de transition 39<7<47, étaient trés compatibles,
bien qu’il n’y ait pas de valeurs expérimentales pour certains de ces éléments 43T¢ sRu
4sRh 46Pd , parce qu’il est difficile d’obtenir.
> Pour la troisiéme série des éléments de transition 72<7Z<79, qui ont des valeurs

expérimentales 72 Hf ,73Ta ,72aW, 7sRe, 760s, 77 Ir, 78Pt, 70Au, car la plupart d’enter eux
sont des métaux disponibles, les résultats de la comparaison étaient acceptables avec

certains résultats et moyens avec d’autres.
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Résumé

[

Résumé

Dans ce travail, nous avons utilisé la base de données des valeurs expérimentales du
. oL 1z .- N N , .
rapport d’mtenslte(ﬁ), pour les elements de transition des (2émes et 3emes séries)

39<7<47 et 72<7Z<79. Pour calcul les valeurs semi-empiriques du rapport d’intensité
d’émission des rayons X. Selon la méthode des moindres carrés. Puis nous avons
compareé les valeurs obtenues avec des valeurs d’autres auteurs. Dont ou nos résultats

étaient plus cohérents avec la deuxieme série et moyenne avec la troisieme série.

Mots-clés :Ly, La, rapport d’intensité de I’émission des rayons X, calcul semi-empirique,

valeurs moyennes pondérees.

Abstract
In this work, we used the database of experimental values of the intensity ratio (E_Z() for

the transition elements of the (2nd and 3rd series) 39<Z<47 and 72<7<79. To calculate
the semi-empirical X-ray emission intensity ratios. Using the least square method. Then
we compared the values obtained with values from other authors. Where our results

were more consistent with the second series and average with the third series.

Keywords :L,, La, intensity ratios or X ray emission, semi-empiricalcalculation, valeurs

moyennes pondéreées.
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