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Introduction générale

« sell pell »

Devise de Loperhet

Durant cette theése, je me suis intéressé aux signatures associées a la poussiere carbonée, en
particulier celles émises par les nano-particules dans 'infrarouge proche et moyen. Ces signa-
tures sont largement observées dans le milieu interstellaire et les galaxies et représentent ainsi un
outil essentiel pour étudier les conditions physiques qui y regnent. Notamment, leur étude dans
les environnements circumstellaires d’étoiles de type Herbig contribue a notre connaissance de la
formation des systémes planétaires et du cycle de la matiére dans la Voie lactée. Ces signatures ne
sont pas uniquement le reflet des conditions physiques a I'échelle de I'Univers et des galaxies mais
portent également en elles I'information sur la composition et la maniére dont s’organise la ma-
tiere au coeur des grains de poussiéres. Méme si la poussiére ne représente qu’'un faible pourcen-
tage de la matiere galactique, elle intervient dans la formation d’especes chimiques complexes, le
chauffage photo-électrique du gaz, la balance énergétique ou la dynamique des structures. Ainsi,
elle participe directement a la structuration et a I’évolution du milieu ot elle se trouve. De ces
liens réciproques entre petites et grandes échelles nait la complexité que I'astrophyscien cherche
a élucider.

Le travail présenté ici se base sur le traitement et 'analyse de données d’observations spectro-
scopiques obtenues avec le Very Large Telescope (VLT) de I'Observatoire européen austral (ESO )
au Chili. Linstrument et la méthode utilisés pour I'observation ont permis d’obtenir des spectres
résolus spatialement et méme apres traitement de générer des cartes, d’émission des nano-poussiéres
carbonées de disques protoplanétaires dans le proche infrarouge.

Linterprétation de ces observations nécessite le cadre d'un modéle de représentations. Le mo-
dele THEMIS ? fournit ce cadre en proposant un modele physique de la poussiére dans lequel les
propriétés optiques sont calculées en considérant la composition, la structure et la taille de popu-
lations de grains. THEMIS propose un scénario d’évolution de celle-ci au travers des différentes
phases du milieu interstellaire. Ce modéle se nourrit des contraintes apportées par les observa-
tions et les expériences de laboratoire sur les analogues de poussiere. La comparaison des obser-
vations au modele révele ainsi un peu plus la nature de la matiere carbonée au coeur des disques

1. European Southern Observatory
2. The Heterogeneous dust Evolution Model for Interstellar Solids
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protoplanétaires.

Dans le chapitre 1, nous allons faire 1'état de I’art de la matiére solide dans I’espace. Quelles
sont ses composantes ¢ Comment I'observe-t-on ? Quels sont les modeles qui la décrivent? Com-
ment se forme et évolue-t-elle dans le milieu interstellaire de la Voie Lactée ? Nous détaillerons
également le cas particulier de la poussiére dans les disques protoplanétaires. Quels sont plus
précisément les roles de la poussiere ?

Dans le chaptire 2, nous allons détailler le modele THEMIS. Comment est-il construit ? Com-
ment est-il contraint? Comment relie-t-il les observations a la physique sous-jacente ? Nous ex-
plorons certains des parametres comme la composition ou la taille pour comprendre leurs contri-
butions aux propriétés optiques.

Le chapitre 3 présente le travail ayant conduit a la publication d'un article dans Astronomy & As-
trophysics sur 'observation résolue spatialement de signatures spectroscopiques associées aux
nano-grains de poussiére carbonée dans quatre disques protoplanétaires autour d’étoiles Herbig.
Nous montrons notamment que ces signatures sont étendues spatialement et sont portées par des
particules sub-nanométriques dont la composition varie peu d’'un disque a I'autre.

Dans le chapitre 4, dans la continuité du travail précédent, nous faisons une analyse détaillée
des signatures spectroscopiques du disque de HD 100546 dans le proche et moyen infrarouge.
Nous modélisons aussi la structure des disques et prenons en compte le transfert radiatif pour pré-
dire’émission de la poussiére. Dans ce travail, soumis a Astronomy & Astrophysics, nous montrons
notamment que la composition des grains de poussiéres évoluent avec les conditions physiques.

Les résultats, les perspectives et questions apportés par ce travail sont en conclusion.



Chapitre 1

La matiere solide dans I’espace

« J'ai vu une fleur sauvage.
Quand j'ai su son nom,
Je l'ai trouvée plus belle. »

Haiku japonais
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CHAPITRE 1. LA MATIERE SOLIDE DANS L’ESPACE

Lespace entre les étoiles est-il vide ou rempli de matiére ? Au début du XXe siécle, BARNARD
(1907; 1910; 1922) s’intéresse aux nébuleuses, ces "some remarkable small black spots in the Milky
Way", qui atténuent la lumiere des étoiles. En 1930, un consensus semble se dessiner sur la pré-
sence d'un "rarefied invisible material medium [...] not necessarily of uniform distribution throu-
ghout all space” (TRUMPLER 1930). TRUMPLER (1930) interroge les différents mécanismes qui par-
ticipent al’extinction de la lumieére sur la ligne de visée séparant I’étoile de 'observateur : I'absorp-
tion qu’elle soit globale, séléctive ou monochromatique, I'occultation par un astre et la diffusion.

Par sa simple présence, cette matiére interroge. De quoi est-elle faite ? D’ou vient-elle ? Com-
ment se répartit-elle autour de nous ? Quelles sont ses propriétés 2 Quels roles joue-t-elle ? En par-
ticulier, quel est son impact sur la chimie, I'équilibre énergétique et la dynamique ?

1.1 Le milieu interstellaire

1.1.1 Les phases du milieu interstellaire

Le milieu interstellaire (MIS), défini par ’espace entre les étoiles permet d’appréhender ce
qu’est la matiere solide dans 'espace. La description de ses différentes phases permet de com-
prendre les structures de notre galaxie, le cycle de la matiere et la formation des systemes stellaires
et planétaires.

Dans notre galaxie, 10% de la masse baryonique se trouve dans le gaz et la poussiére qui rem-
plissent le MIS, les 90% restants forment les étoiles. Le MIS est un milieu tres peu dense avec en
moyenne 1 particule/cm® a mettre en comparaison de I'air marin sur Terre qui en contient de
l'ordre de 10'°. La masse de la poussiére ne compte que pour 1% de celle de la matiére interstel-
laire mais joue pourtant un role essentiel dans la vie de la galaxie. Considérant la composition,
cette matiére interstellaire est faite de 89% d’atomes d’hydrogene, 9% d’hélium et 2% d’éléments
plus lourds appelés métaux dont notamment le carbone, I'oxygene, 'azote, le silicium et le fer qui
forment la poussiéere. La figure 1.1 montre I'abondance des éléments chimiques de la photosphere
solaire qui sert de référence pour I'évaluation de 'abondance interstellaire (ASPLUND et al. 2009).
On remarquera que ’hydrogeéne représente la grande majorité des atomes. C’est pourquoi il est
utilisé pour décrire les différentes phases du MIS.

MCKEE et OSTRIKER (1977) proposent une description du MIS en trois phases selon I'état de
I'hydrogene (ionisé, atomique ou moléculaire), sa densité et sa température. Dans son manuel
de référence, DRAINE (2010) propose une distinction plus détaillée des différentes phases du MIS
résumées dans la table 1.1. Le gaz coronal est '’hydrogene ionisé et chauffé par les chocs des ex-
plosions de supernovae résultant de la mort des étoiles massives. La phase HII correspond aussi a
de I'’hydrogene ionisé mais plus froid. Son ionisation est due aux photons UV des étoiles chaudes.
Si ces deux phases ionisées occupent prés de 50% du volume de MIS, elles ne représentent en
revanche qu’une faible masse du gaz interstellaire.

Lhydrogene atomique neutre (HI), qu'il soit tiede (WNM) ou froid (CNM) occupe environ 40%
du volume du MIS. Plus froids que les milieux ionisés, les nuages de HI contiennent plus de la
moitié de la masse interstellaire. Ils sont tracés en émission ou absorption par la raie HI a 21 cm.

Les nuages moléculaires ont des densités suffisantes pour que leur cceur protégé des rayon-
nements énérgétiques contienne des molécules de dihydrogéne H,. Opaques dans le visible (Fig.
1.2), ils sont suffisament froids pour que les grains de poussiére accrétent le gaz qui forme des
manteaux de glaces (H,O, CO,, CO, NHs, CH30H, etc.). C’est en leur sein que se forment les nou-
velles étoiles par effondrement gravitationnel. Le Hy, ne présentant pas de dipdle électrique, est
difficilement observable et le monoxyde de carbone gazeux CO est utilisé pour observer les nuages
moléculaires.

L'existence d'un gaz sombre, tracé ni par la raie a 21 cm, ni par le CO, est suggéré par l'inter-
action des rayons cosmiques avec le gaz neutre (GRENIER et al. 2005), ’excés d’émission dans I'IR
lointain (PLANCK COLLABORATION et al. 2011), 'extinction de la poussiére au travers des nuages
diffus (PARADIS et al. 2012) et ]’émission du carbone ionisé (LANGER et al. 2014). Son origine et ses
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propriétés sont actuellement vivement débattues (e.g., MURRAY et al. 2018). Il pourrait représenter
une part significative de la matiere interstellaire.

La section 1.5 détaillera le cycle de la poussiere a travers ces différentes phases.

Logarithmic abundance (dex)

)
T
PR TN TR T N T T S NN T T T T T SO AN SN SN S SO S S |

L L s | | . L | s L L | s s y |
0 20 40 60 80

Atomic number

FIGURE 1.1 — Abondance des éléments chimiques dans la photosphere solaire. Figure adapatée de ASPLUND
et al. (2009), Fig. 4. Les abondances sont normalisées a celle de 'hydrogene dont la valeur est fixée a 10'2.

1.1.2 Sources d’énergie

Les conditions de température, de densité et d’ionisation de la matiere interstellaire sont le
reflet des processus énergétiques auxquels elle est confrontée. Dans le MIS, I'énergie est pré-
sente sous forme de photons, de rayons cosmiques, de champs gravitationnel et magnétique, ther-
mique, turbulente ou encore chimique. L'énergie lumineuse se retrouve notamment dans trois
catégories : la lumiere des étoiles, I'émission infrarouge (IR) de la poussiére, et le CMB! qui est le
rayonnement fossile des premiers ages de l'univers. La table 1.2 résume les densités associées a
chaque type d’énergie. DRAINE (2010) note qu’il est remarquable que ces énergies tombent dans
la gamme 0.2-2 eV.cm et que si cela peut relever de la coincidence, cela suggere que ces énergies
sont en fait couplées :

< the magnetic energy has been built up by fluid motions, so it is probably not a coincidence
that the magnectic energy density B> /8n and the turbulent energy (1/2)pv? are comparable in
magnitude. Similarly, if the cosmic ray energy density were much larger, it would not be pos-
sible for the magnetized ISM to confine the cosmic rays, and they would be able to escape freely
from the Galaxy - this negative feedback limits the cosmic ray energy density to approximate
equipartition with the sum of the turbulent energy density and thermal pressure in the ISM.
[...] if the starlight energy density were much larger (by a factor ~10?), radiation pressure ac-
ting on dust grains would be able to "leviate" the ISM above and below the galactic midplane,
presumably suppressing star formation; this feedback loop may play a role in regulating the
starlight energy density in star-forming galaxies.>>

1. Cosmic microwave background
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TABLEAU 1.1 — Phases du milieu interstellaire. Adapté de DRAINE (2010), Table 1.3. f, est le facteur de rem-
plissage volumique

Phase TIK] nglcm™3]
Gaz coronal (HIM*) =>10°°  ~0.004
fy=0.5
nu fy <0.002 cm ™3
*Hot ionized medium
Gaz HII 10* 0.3-10*
fy=0.1
nu fy <0.02 cm™3
HI tiede (WNM*) ~5000 0.6
fr=0.4
nufy =0.2cm™
*Warm Neutral Medium
HI froid (CNM*) ~100 30
fr=0.01
nufy =0.3 cm™
*Cold Neutral Medium
H, diffus ~50 ~100
f, =~0.001
nufy =0.1cm™
H, dense 10-50  103-10°
fy=1074
nufy =0.2cm™
Flux stellaires froids ~ 50-10° 1-10°

3

3

3

3

FIGURE 1.2 — Nuage moléculaire sombre Barnard 68. Image composite en trois couleurs, bleu, vert, IR,
obtenus avec les instruments ANTU et FORS1 au VLT au petit matin du 27 mars 1999. Le champ mesure
6.8x6.8"2. Crédit : ESO
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TABLEAU 1.2 — Densités énergétiques dans le MIS. Adapté de DRAINE (2010), Table 1.5 (voir pour références
des valeurs)

Composante énergétique Densité d’énergie [eV.cm ™3]
Emission IR lointain de la poussiére 0.31
Lumiére des étoiles (E<13.6 eV) 0.54
CMB (Tcmp =2.725K) 0.265
Energie cinétique thermique (3/2)nkT 0.49
Energie cinétique turbulente (1/2)pv? 0.22
Energie magnétique B?/8n 0.89
Rayons cosmiques 1.39

Selon leur environnement local, le gaz et la poussiere connaissent des mécanismes de chauf-
fage/refroidissement, de formation/destruction ou de transformation (coagulation et aromatisa-
tion des grains de poussiéres carbonées, accrétion du gaz sur les grains) qui dépendent du type
d’énergie qui domine.

1.2 Signatures de la matiere solide

Linteraction de la lumiére avec la matiere est la principale source d’'information que nous
pouvons obtenir sur les environnements astrophysiques. A travers celle-ci, la matiére imprime sa
signature sur les photons qui arrivent jusqu’a nos télescopes. Lanalyse photométrique ou spectro-
scopique nous permet de remonter aux propriétés de la matiere et aux conditions physiques du
MIS. Les mécanismes, grandeurs et observations associées a ces signatures sont introduits dans la
suite.

1.2.1 Extinction interstellaire

Lextinction interstellaire est 'atténuation du rayonnement émis par une source astrophy-
sique. Elle est due aI’absorption et a la diffusion de la lumiere par la poussiére sur la ligne de visée
entre la source et 'observateur. Lintensité du rayonnement recu I(A) est liée a celle du rayonne-
ment émis Ip(A) par la relation :

IA) =N e ™W (1.1)

avec T, la profondeur optique, caractéristique de la transmission du milieu.
Lextincion A) exprime une différence de magnitude et est définie par :

Ay =-2.5log (I(A)/Tp(A)) (1.2)

Ainsi,ona:
A) =1.086T(M\) (1.3)

En pratique, Iy (A) et donc A ou T ne sont pas accessibles directement et il est nécessaire d'in-
troduire la notion d’exces de couleur.
Le flux recu F par une étoile de luminosité L, située a une distance D est :

Li(A) _
F(\) = ——e "W 1.4
W anD? a4
Sa magnitude s’exprime comme :
mA) =—=InLy(A) + T(A) +2In(D) + constante (1.5)

Si on considere les mesures de la magnitude de deux étoiles de méme type spectral et de méme
luminosité Ly, 'une subissant de I’extinction (1), ’autre non (t,=0) et situées a des distances D;
et D, alors la différence de leurs magnitudes Am(A) vaut :

Am\) = -1;(A) - 2In(D; /D) (1.6)
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Cette différence de magnitude permet d’introduire I'exces de couleur E(A,\") qui est la diffé-
rence de Am pour deux longueurs d’ondes A et A\’ :

EMA) =AmA) —Am(\) (1.7)

L'exces de couleur standard E(B, V) ou Eg_y est I'excés de couleur entre les bandes B (A = 0.44 pm)
etV (A=0.55 pum).
Laloi d’extinction interstellaire standard est donnée par :

EAV) Ay-Av _T—1v
EB,V) Ag—Ay Tg-—Tv

ext(A) = (1.8)

Le parameétre Ry introduit par CARDELLI et al. (1989) permet d’estimer et de caractériser la

loi d’extinction. Il correspond au rapport entre I'extinction dans la bande V et 'exces de couleur
standard :

Ep-v

Les courbes d’extinction pour plusieurs valeurs de Ry (Fig. 1.3) montrent que I’extinction est
indépendante de Ry pour les longueurs d’ondes de I'IR-visible (A™! < 2um™1). Dans le moyen
IR, entre 3 et 8 um, I'extinction est plus plate que celle prédite par les modeles (MCCLURE 2009,
WANG et al. 2013). La présence de grains graphitiques microniques pour expliquer cette observa-
tion (WANG et al. 2015) n’est pas compatible avec les observations Planck a 3 mm, longueur d’onde
alaquelle ces grains auraient une contribution thermique. Une explication alternative pourrait se
trouver dans le réexamen des propriétés optiques des silicates interstellaires (DEMYK et al. 2017,
MUTSCHKE et MOHR 2019).

Dans I'UV, la pente dépend tres fortement de Ry et augmente quand Ry diminue. L'extinction
croissante quand la longueur d’onde diminue explique le rougissement des étoiles. On note la
présence d’'une bosse vers A! 4.6 um™! (A =217.5 nm) appelée UV bump ou bosse UV.

Pour le MIS diffus, Ry =3.1 (SAVAGE et MATHIS 1979, CARDELLI et al. 1989). Dans les régions
plus denses, Ry augmente (FITZPATRICK et MASSA 2007, CARDELLI et al. 1989) tel que 4< Ry <6
(MATHIS 1990). Cette augmentation suggere a 'augmentation de la taille des grains (e.g., WHITTET
etal. 2001). La gamme de variation de Ry s’étend de ~0.7 pour les quasars (WANG et al. 2004) a ~7
pour les lentilles gravitationnelles des galaxies (FALCO et al. 1999).

Ry (1.9)

Létude des courbes d’extinction est riche en information et les observables remarquables as-
sociées a la poussiere sont discutées dans la suite.

1.2.1.1 Albédo et diffusion

D’autre part, comme il a été précisé en début de section, la profondeur optique 1 dépend de
I'absorption et de la diffusion de la lumiére par la matiére sur la ligne de visée. Si on considére sa
densité volumique n et L1a longueur de la ligne de visée, les particules qui constituent le matériau
ont une certaine probabilité d’éteindre le rayonnement. Cette probabilité, appelée section efficace
d’extinction et notée 0.y, a la dimension d’'une surface. o.y; et T sont reliées par 'intégrale sur la
ligne de visée de la densité de matiere :

T(7\)=0exr()\)fndL=Gext()\)N (1.10)

avec N, la densité de colonne.
O.x: €st donnée par la somme des sections efficaces d’absorption o 4 et de diffusion o, :

Oext = Ogbs t Osca (1.1D)

Dans la suite, les efficacités d’absorption Qg et de diffusion Qg., seront souvent préférées

aux sections efficaces. On a :
Oabs

na?

Qaps = (1.12)
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FIGURE 1.3 — Courbes d’extinction pour 2.4<Ry<3.6. Les zones grisées montrent la variance des courbes en
fonction de la longueur d’onde. (Source : FITZPATRICK et MASSA 2007; Fig. 9).

Qsca = O-S_C; (1.13)
na

Pour une particule sphérique de rayon a dans la limite de Rayleigh, la théorie de Mie dit que
Qups x al\ et Qscq < (a/X)*. Ainsi 'absorption domine quand a < A et la diffusion quand A =
2na.

Les efficacités d’absorption et de diffusion permettent d’introduire une grandeur utile, I'al-
bédo Qgcq/Qexr avec Qexr = Qaps + Qsca, 'efficacité d’extinction. L'albédo permet d’expliciter les
contributions relatives de 'absorption et de la diffusion selon la longueur d’onde et fournit donc
des contraintes sur la taille des particules.

La figure 1.4 montre les albédos mesurés pour des milieux diffus et denses. On observe une
chute de I'albédo (i.e. une absorption dominante) vers A l~46 pm_l (A =217.5 nm), c’est-a-dire
pour la bosse UV. Ceci suggere donc que la bosse UV est due a des particules de taille nanomé-
trique, capables d’absorber a ces longueurs d’onde.

1.2.1.2 Labosse UVa217.5 nm

La bosse UV a été rapportée la premiere fois par STECHER (1965; 1969). Sa position varie as-
sez peu contrairement a son intensité et sa largeur (FITZPATRICK et MASSA 1986). Lorigine de
cette signature reste encore mal comprise mais est attribuée généralement aux transitions électro-
niques des matériaux carbonés. Différents porteurs ont été proposés pour I'expliquer : le graphite
(DRAINE et LEE 1984), les hydrocarbures aromatiques polycycliques (HAP ou PAH?) (e.g., JOBLIN
et al. 1992, STEGLICH et al. 2011) ou les carbones amorphes hydrogénés (a-C:H) (e.g., JONES 1990;
2016a, GAVILAN et al. 2017). Comme il vient d’étre précisé juste avant, les mesures d’albédo sug-
gerent que cette signature est portée par des particules de taille nanométrique.

1.2.1.3 Les bandes d’absorption infrarouge

Lexamen particulier des courbes d’extinction révéle la présence de bandes d’absorption dans
I'IR (Fig. 1.5). Ces bandes sont dues aux vibrations des molécules et groupements au coeur des ma-
tériaux absorbants et représentent un vaste objet d’étude de la spectroscopie infrarouge. Les mé-
canismes sous-jacents et les propriétés seront détaillés dans la section 1.3. On notera que I'énergie

2. Polycyclic aromatic hydrocarbons

10
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FIGURE 1.4 — Albédos mesurés pour le milieu diffus (noir) et des milieux denses (rouge et bleu). Les albédos
prédits pour différentes populations de grains par le modele THEMIS (Chap. 2) et KOHLER et al. (2015)) sont
tacés (lignes) pour aider la lecture. (Source : JONES et al. 2016; Fig. 11).

des modes de rotation est a plus grande longueur d’onde et celle des transitions électroniques a
plus petites longueurs d’onde et sont aussi objets particuliers d’étude.

La matiére carbonée. Trois signatures a 3.4, 6.85 et 7.25 um (Fig. 1.5) sont observées dans le MIS
galactique et extragalactique (WICKRAMASINGHE et ALLEN 1980, ADAMSON et al. 1990, WHITTET
et al. 1997, PENDLETON et ALLAMANDOLA 2002, SPOON et al. 2004, DARTOIS et al. 2007).

La signature a 3.4 um, découverte en direction du centre galactique (SOIFER et al. 1976), est une
large bande présentant notament des sous-structures a 3.41 et 3.48 um (MCFADZEAN et al. 1989).
Elle est détectée sur différentes lignes de visée en direction du centre galactique et d’autres régions
du MIS diffus (SANDFORD et al. 1991, PENDLETON et al. 1994, RAWLINGS et al. 2003, GODARD et al.
2012).

Ces signatures sont associées a des modes de vibrations C-H des matériaux carbonés amorphes
(DULEY et WILLIAMS 1983). Les signatures a 6.85 et 7.25 pum, visibles seulement depuis I'espace
sont observées vers le centre galactique (CHIAR et al. 2000, DARTOIS et al. 2004a) et dans les autres
galaxies (SPOON et al. 2004). GODARD (2011) en fait une revue détaillée dans sa these qui précise
que du fait du rapport extinction visuelle/profondeur optique Ay /13 4 élevé, cette bande est dif-
ficile a observer. Cela est encore plus vrai pour la bande a 6.85 pm (DARTOIS et MUNOZ-CARO
2007). Ces signatures, caractéristiques des matériaux carbonés amorphes mais difficiles a obser-
ver révelent que ceux-ci contiennent une part importante de la masse du carbone (DARTOIS et
MUuUNOZz-CARO 2007).

Des signatures en absorption a 3.28 um (CHIAR et al. 2000) et 6.2 um (SCHUTTE et al. 1998) sont
attribuées aux carbones aromatiques. Une signature a 3.47 pm est associée aux nano-diamants
(PIRALI et al. 2007, ALLAMANDOLA et al. 1992; 1993) et est observée dans les nuages denses.

Les silicates. La présence des silicates est révélée par deux larges signatures a 9.7 et 18 pm (Fig.
1.5). Ces signatures en absorption sont largement observées dans le MIS diffus (e.g., WHITTET et al.
1997, CHIAR et al. 2000, CHIAR et TIELENS 2006, FOGERTY et al. 2016) et les nuages moléculaires

11
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FIGURE 1.5 - Spectres illustrant ’absorption IR de sources en direction du centre galactique. Certaines si-
gnatures sont associées aux a-C:H (HAC) dans le milieu diffus, d’autres le sont aux glaces présentes dans les
nuages moléculaires. (Source : TIELENS 2005; Fig. 5.8).
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(e.g., VAN BREEMEN et al. 2011) et sont liées aux modes de vibrations des liaisons Si-O et O-Si-O
des silicates amorphes de type olivine et pyroxéne, respectivement. Amorphes dans le MIS diffus,
les silicates sont partiellements cristallisés (~2%) dans les environnements circumstellaires (e.g.,
KEMPER et al. 2004, L1 et DRAINE 2001) et suggerent ainsi des mécanismes de transformations. Une
signature en absorption de silicates cristallins a 11 pm est aussi observée autour d’étoiles jeunes
et évoluées (WRIGHT et al. 2016). MOLSTER et al. (2010), HENNING (2010) en donnent une revue
détaillée.

Les silicates et la matiére carbonée sont les deux composants majeurs de la poussiére. Leurs pro-
priétés et observations en émission seront abordées plus en détail dans la suite.

Les glaces. Elles se forment dans les régions denses quand les conditions de température per-
mettent leur condensation. Elles sont observées dans les nuages et cceurs denses, les enveloppes
et les disques des jeunes objets stellaires (YSO %), autour des étoiles évoluées, vers le centre galac-
tique et les autres galaxies (voir la revue de BOOGERT et al. (2015) et les références dedans). Les
principales glaces sont celles de H»O, CO et CO» et présentent des signatures a 3 um, 4.67 pm et
15.2 pm, respectivement.

Dansle cas des YSO de masse faible ou intermédiaire, étapes entre les coeurs denses des nuages
moléculaires et les disques protoplanétaires, la premiere détection d'une bande de glace, celle de
H,0 a 3 pum, date de 1975 autour de HL Tau (COHEN 1975). Une étude de ZASOWSKI et al. (2009)
basée sur les observations du télescope spatial Spitzer dans la gamme 5-20 um sur les YSO du
nuage du Taureau inventorie les especes de glaces et leur abondance : H,0, CO,, CH30H, NH3,
CH4,H,CO, HCOOH, et SO.

1.2.1.4 Les bandes interstellaires diffuses

Les bandes insterstellaires diffuses (DIB %)(Fig. 1.6) sont observées dans le visible et proche IR.
Découvertes par HEGER (1922) en 1922, plus de 400 sont répertoriées aujourd’hui (HOBBS et al.
2009). Différentes hypothéses sur leur origine ont été avancées (SNOW et DESTREE 2011) comme
les PAH. Les porteurs des DIB sont largement inconnus et seulement quatre DIB ont pu étre asso-
ciées au fullerene C{, par CAMPBELL et al. (2015). Lintensité des DIB correle bien avec I'extinction
sauf dans les régions plus denses ot une déplétion accrue des DIB est observée (HERBIG 1995).
Récemment, FAN et al. (2017), ELYAJOURI et LALLEMENT (2019) ont établi la corrélation entre la
déplétion des porteurs des DIB et I'extinction de la poussiere dans les cceur denses. Cette dé-
plétion pourrait s’expliquer par des effets de charge, la photo-transformation (hydrogénation/dé-
hydrogénation) des grains de poussieres ou par la coagulation et la formation d’agrégats (Voir
ELYAJOURI et LALLEMENT 2019; et références a I'intérieur). Si la corrélation au premier ordre entre
les DIB est positive, les différences suggerent des porteurs différents (HERBIG 1995). Certaines DIB
présentent des sous-structures spectrales compatibles avec les modes non résolus des rotations
de molécules (ELYAJOURI et al. 2018). L'identification des DIB représente un enjeu majeur pour
comprendre le cycle de la matiere dans le MIS.

1.2.2 Emission de la poussiére

Dans la section précédente, nous avons vu que I'extinction de la lumiére révélait la présence
de poussiere sur la ligne de visée. Selon les conditions d’équilibre thermique du milieu, I'énergie
absorbée est réémise par la poussiére. Cette absorption/émission de lumiere participe au chauf-
fage/refroidissement du MIS et se traduit par des changements sur les spectres observés.

L'émission de la poussiéere représente prés du quart de I'énergie émise et domine largement
le spectre du moyen-IR au sub-millimétrique (GALLIANO et al. 2018). La moitié de I'énergie émise

3. Young stellar objects
4. Diffuse interstellar bands
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FIGURE 1.6 — Bandes interstellaires diffuses (DIB) dans la région 550-667 nm. Lextinction est normalisée a
celle de la bande I. (Source : DRAINE 2003; Fig. 5).

'est par les étoiles et prés de 20% par le CMB. Les autres sources d’émission sont, par ordre dé-
croissant d'importance, le rayonemment de freinage (free-free) des plasmas, celui de '’hydrogene
et notamment la raie Ha, les rayonnements X puis synchrotron (DRAINE 2010; Chap. 12). On note
que si la poussiére ne contient qu'une faible proportion de la masse totale des galaxies, son poids
est essentiel dans la balance énergétique.

Dans le MIS, la poussiere absorbe environ un tiers du rayonnement UV-visible pour le ré-
émettre dans I'IR (BERNSTEIN et al. 2002). L'observation d'un spectre d’émission (Fig. 1.7) montre
des bandes d’émission dans I'IR entre 3 et 20 pum, une émission de corps noir modifié dans I'IR
lointain. On observe aussi une émission de corps gris entre 20 et 100 um.

Le spectre de la figure 1.7 reflete les différents mécanismes d’émission de la poussiere. Selon
la taille des grains de poussieres et les conditions d’irradiation, les grains sont soit a I'équilibre
thermique et ont une émission de corps noir, soit chauffés stochastiquement et ont une émission
de bandes. Ces mécanismes liés aux propriétés de composition et de taille de la poussiére sont
détaillés dans la section 1.3.

On remarque qu’on focalise ici sur I'aspect absorption/émission de la lumiere par la pous-
siere. En réalité, de multiples processus sont a I'ceuvre comme la transformation/destruction, la
formation/croissance des grains. Ces processus, compétitifs, dépendent de l'intensité et de la du-
reté du champ de rayonnement, de la densité du milieu, de la composition et des propriétés de la
poussiere. Des lors, il faut garder a I'esprit que les spectres observés sont le résultat de ces diffé-
rents mécanismes. Ainsi, ils fournissent des contraintes sur la physique du MIS et suggerent 'idée
d’évolution et de cycle de la matiere.
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FIGURE 1.7 - Spectre d’émission du milieu interstellaire diffus a haute latitude galactique. Les données d’ob-
servation viennent des spectres ~5-15 um ISOCAM/CVEF d’'ISO et ~100-1000 um de FIRAS/COBE, de la me-
sure AROME a 3.3 pm en bande étroite (triangle) et de la photométrie DIRBE/COBE (carrés). Le trait plein
noir est le spectre prédit par le modele de COMPIEGNE et al. (2011). La figure est adaptée de COMPIEGNE
etal. (2011), Fig. 2.

1.2.2.1 Lesbandes d’émission infrarouge

Les carbones aromatiques. Le spectre d’émission du MIS (Fig. 1.7) montre la présence de bandes
a3.3,6.2,7.7,8.6, 11.3 et 12.7 um. Découvertes dans les années 1970 et d’abord nommées UIR >,
ces signatures sont attribuées dans les années 1980 aux carbones aromatiques (DULEY et WILLIAMS
1981) et notament aux PAH (LEGER et PUGET 1984, ALLAMANDOLA et al. 1985). Elles sont plus gé-
néralement nommées AIB ® du fait qu’elles soient portées par des grosses molécules ou des petits
grains (ALLAMANDOLA et al. 1989) chauffés stochastiquement. Comme illustré par la figure 1.8, les
AIB sont largement observées dans le MIS et sont utilisées notamment pour sonder les régions de
photo-dissociation (PDR”), qui séparent les régions ionisées des régions moléculaires (e.g., TIE-
LENS et al. 1993). Elles sont observées dans un tres grand nombre d’objets galactiques comme
les nébuleuse interstellaires, les disques protoplanétaires et les nébuleuses planétaires; et extra-
galactiques (voir la revue détaillée de TIELENS (2008)).

Les carbones aliphatiques. La bande a 3.4 pm révele une structure présentant plusieurs sous-
structures a 3.4, 3.46, 3.51 et 3.56 um (Fig. 1.9). Ces signatures sont associées aux carbones ali-
phatiques (DULEY et WILLIAMS 1983) et sont observées dans les nébuleuses (proto-)planétaires
autour d’étoiles évoluées® (JOURDAIN DE MUIZON et al. 1990, GEBALLE et al. 1992, HRIVNAK et al.
2007), dans les disques protoplanétaires (Sect. 1.6) et semblent plus largement distribués dans les
galaxies (YAMAGISHI et al. 2012). Les carbones aliphatiques présentent également des signatures a
6.9 et 7.3 pm (KwoOK et al. 1999).

5. Unidentified InfraRed bands

6. Aromatic infrared bands

7. Photo Dissociation Region

8. Le nom de nébuleuse planétaire est plutot mal choisi car il s’agit d'un des derniers stades de la vie des étoiles.
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FIGURE 1.8 — Spectres ISO-SWS dans I'IR ot les AIB sont observées. Les spectres sont ceux de la protoné-
buleuse planétaire du Rectangle Rouge (HD 44179), de la nébuleuse planétaire NGC 7027 et deux positions
dans la nébuleuse diffuse d’Orion. (Source : BOERSMA 2009; Fig. 1.1).
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FIGURE 1.9 — Spectres d’émission IR entre 3 et 4 pm ot les signatures aliphatiques sont observées. Le spectre
est celui de la nébuleuse planétaire 21282+5050. (Source : JOURDAIN DE MUIZON et al. 1990; Fig. 1).
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Les carbones aromatiques/aliphatiques. Les observations montrent que la position des bandes
associées aux carbones aromatiques, leurs intensités relatives et leurs largeurs varient (Fig. 1.10).
Les spectres mesurés en laboratoire permettent d’expliquer en partie ces changements par les va-
riations de température et de taille des particules (JOBLIN et al. 1994b; 1995). Leur prise en compte
dans les modeles ainsi que de la composition et de I’état d’ionisation des porteurs permettent de
reproduire les observations (DRAINE et L1 2001, PAGE et al. 2003, RAPACIOLI et al. 2005, FLAGEY
et al. 2006). La figure 1.10 montre plus précisément les changements de position et de profils des
bandes observées. Pour tenir compte de cette diversité, PEETERS et al. (2002) proposent de classer
les objets en trois classes A,B et C selon la position des bandes en longueur d’onde. Les auteurs
remarquent que toutes les sources du MIS diffus, quelques nébuleuses planétaires et post-AGB
sont de classe A. Les étoiles Herbig isolées, les nébuleuses planétaires et quelques post-AGB ap-
partiennent a la classe B. Deux post-AGB sont associées a la classe C. VAN DIEDENHOVEN et al.
(2004) ajoutent a la classe A les YSO et les étoiles Herbig non-isolées.

Ces observations suggerent que la composition de la poussiére carbonée évolue avec les condi-
tions physiques. En effet, 'émission proche et moyen IR dépend des propriétés des grains et de
leur composition. Des changements de leur émission suggére donc une évolution de leurs pro-
priétés. Cette idée n’est pas nouvelle et ROBERTSON (1986; 2002) s’est intéréssé a la composition
des carbones amorphes (hydrogénés) a-C(:H) et comment celle-ci est reliée aux liaisons aroma-
tiques et aliphatiques. Différentes expériences de laboratoire sur les a-C(:H) suggerent que leur
signatures spectrales permettent d’expliquer I'émission dans les bandes IR (e.g. DISCHLER et al.
1983a;b, DARTOIS et al. 2005, PINO et al. 2008, DARTOIS et al. 2014). D’un aute coté, les propriétés
des PAH couramment associés aux AIB, sont largement étudiées (e.g., BAUSCHLICHER et al. 2010,
Ricca et al. 2013, MALLOCI et al. 2007, BAUSCHLICHER et al. 2010, SADJADI et al. 2015) mais ne
permettent pas d’expliquer toute I'’émission dans les bandes IR. Celle-ci le serait mieux par des
nano-particules aromatiques/aliphatiques (KWOK et ZHANG (2011), PILLERI et al. (2015), JONES
(2018) et voir Chap 2).

Remarque : on distingue la deux approches de la matiere carbonée. D'un coté, une approche
top-down/"solide" considere les a-C(:H), et leurs sous-structures faites d’ilots aromatiques
reliés par des chaines aliphatiques. C’est 'approche utilisée par le modéle THEMIS (Chap.
2) qui décrit toute la gamme de composition et de taille des a-C(:H). De I'autre c6té, une
approche bottom-up/"molécule" considere la complexification des PAH par I'ajout de grou-
pements aliphatiques.

Le travail de PINO et al. (2008) montre notamment que la position de la bande a 6.2 pum est
liée a la composition aromatique/aliphatique des a-C(:H) dont les variations de composition per-
mettent de comprendre les classes définies par PEETERS et al. (2002). Ainsi, la composition de la
poussiere carbonée dépend de son environnement et contribue a 'idée de son évolution dans le
MIS.

Nous verrons plus en détail dans la section 1.3 la composition et la structure des porteurs
attribués a ces signatures.

D’autres bandes d’émission IR révelent la richesse des matériaux carbonés dans le MIS.

Les fullerenes, porteurs de certaines DIB (Sect. 1.2.1.4), présentent également des signatures
dans le moyen IR a 7.0, 8.5, 17.4 et 18.9 um observées autour d’étoiles évoluées (CAMI et al. 2010,
GARCIA-HERNANDEZ et al. 2010), dans les régions fortement irradiées des nébuleuses (SELLGREN
et al. 2010, BERNE et al. 2013, CASTELLANOS et al. 2014), autour des YSO et d’étoiles Herbig (RO-
BERTS et al. 2012) et le MIS diffus (BERNE et al. 2017).

Les diamants. La présence de diamants est révélée par les signatures a 3.43 et 3.53 pm et sont
observées autour des étoiles Herbig Elias 1 et HD 97048 (GUILLOIS et al. 1999, HABART et al. 2004c,
VAN KERCKHOVEN et al. 2002, GOTO et al. 2009) et autour d'une étoile évoluée post-AGB (GEBALLE
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FIGURE 1.10 - Variations de position et de profils des bandes IR. Les signatures a 3 pm et a 10-15 pym ne
montrent que des variations mineures, contrairement a la gamme 6-9 pm. (Source : TIELENS (2008), Fig. 4,
adaptée de vAN DIEDENHOVEN et al. (2004)).
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et al. 1989). Dans ces environnements, la taille estimée des diamants, de 1'ordre de 10-50 nm ou
plus, est supérieure a celle des nano-diamants (2-3 nm) observées dans les météorites primitives
(JONES et al. 2004). Cette identifciation est convaincante en raison de la bonne correspondance
entre les spectres observés et ceux du laboratoire. Leur origine reste encore mal comprise et leur
formation pourrait résulter de 'irradiation de matériaux graphitiques par des particules tres éner-
gétiques (GOTO et al. 2009). De plus, PIRALI et al. (2007) suggerent que les nano-diamants per-
mettent d’expliquer la bande d’absorption a 3.47 um (ALLAMANDOLA et al. 1992; 1993).

Lafigure 1.11(a) montre les signatures des fullerénes dans les nébuleuses NGC 7023 et NGC 2023.
On note également la présence des AIB auxquelles elles sont mélangées entre 6 et 8 pm. La figure
1.11(b) montre les signatures des diamants détectées auour des étoiles Herbig Elias 1 et HD 97048.
On remarque que les spectres dans le proche et moyen IR présentent une richesse de bandes as-
sociées a la matiere carbonée et qui traduit sa complexité.
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FIGURE 1.11 - (a) Spectres Spitzer entre 5 et 20 pm de NGC 7023 et NGC 2023 montrant les signatures des
fullerénes. Leurs positions a 7.0, 8.5, 17.4 et 18.9 um sont indiquées par les traits mauves. (Source : SELLGREN
etal. 2010; Fig. 1). (b) Spectres a 3 um de Elias 1 et HD 97048 montrant les signatures des diamants a 3.43 et
3.53 um. Les spectres des mesures de laboratoires sur nano-cristaux de diamants sont aussi tracés. (Source :
GuILLOIS et al. 1999; Fig. 2).

Les silicates. Les deux bandes larges observées a 9.7 et 18 um en absorption et associées aux
silicates amorphes de type olivine et pyroxéne le sont également en émission. Dans les milieux
circumstellaires, autour des étoiles jeunes Herbig ou T Tauri (e.g., BOUWMAN et al. 2001, FORREST
et al. 2004, VAN BOEKEL et al. 2004, SARGENT et al. 2009, SICILIA-AGUILAR et al. 2007) ou les étoiles
évoluées (e.g, WATERS et al. 1996), des signatures associées aux silicates cristallins sont aussi ob-
servées (Fig. 1.12) et s’étendent de 10 a 70 um. La présence de silicates cristallins autour des objets
évolués et jeunes et leur quasi-absence dans le MIS diffus indiquent que des processus de trans-
formation (amorphisation) des silicates se déroulent dans le MIS.
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FIGURE 1.12 - Spectres moyen IR d’environnements ou1 sont observés les silicates cristallins : étoile jeune
Herbig (en haut a gauche), étoile évoluée (en haut a droite). Les spectres de la comete Hale-Bopp (en bas
a gauche) montre aussi les signatures de silicates cristallins. Les spectres de la forsterite et de 1'enstatite
présentent des signatures permettant d’expliquer celles observées. (Source : MOLSTER et KEMPER 2005; Fig.
2).
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1.2.2.2 Lémission thermique

La cartographie du ciel entier par la mission Planck montre que 'émission thermique de la
poussiere (Fig. 1.13) dans I'IR lointain est loin d’étre la méme partout dans la galaxie (e.g., PLANCK
COLLABORATION et al. 2014, REMY et al. 2018). Celle-ci est bien ajustée par une fonction de corps
noir modifié :

v ﬁobs
Iv :TV()BU(TObS) (_) (1.14)
Vo

avec Ty,, 'opacité a la fréquence de référence vy, B, la fonction de Planck, Bps, 'indice spectral
et Typs, la température observée de la poussiere.

Notamment, le rapport de I’émission IR lointain a 'extinction visible prédit par les modeles
standards de poussiere de DRAINE et L1 (2007) et COMPIEGNE et al. (2011) est surestimé d'un fac-
teur 2 (PLANCK COLLABORATION et al. 2016a, FANCIULLO et al. 2015) et reflete une sur-estimation
de la masse de poussiere.

Dans le MIS diffus (Nig = 102721 H/cm?), PLANCK COLLABORATION et al. (2014) montre que
la luminosité de la poussiére est, de facon surprenante, indépendante de la température alors
que son opacité diminue quand la température augmente. De plus, les derniéres observations
indiquent que le rapport de masse de gaz/poussiere de Bohlin (BOHLIN et al. 1978), considéré
comme canonique, est supérieur de 20 a 60% et varie localement (LiszT 2014, LENZ et al. 2017,
NGUYEN et al. 2018, MURRAY et al. 2018). Les variations de |'opacité et du rapport de Bohlin sug-
gerent que la poussiére évolue dans le MIS diffus et est plus émissive quand elle est plus froide
(REACH et al. 2015; 2017).

Dans le MIS dense, la diminution du rapport des émissions IR moyen/lointain dans les nuages
moléculaires et cceur denses (STEPNIK et al. 2003), la diminution de la température de ~20 K dans
le MIS diffus a <15 K dans les régions denses (JUVELA et al. 2011) et 'augmentation de I'opacité
et de l'indice spectral dans I'IR lointain et le sub-millimétrique (e.g., Roy et al. 2013, REMY et al.
2018) sont le signe de la croissance des grains de poussiere. Laugmentation de la diffusion du
proche au moyen IR quand la densité augmente FOSTER et GOODMAN (2006), PAGANT et al. (2010)
va également dans le sens de la croissance des grains.

109 10(Tass) Tees [K] Pegs

FIGURE 1.13 — Cartes du ciel complet des parametres issus de 'ajustement des données Planck a 353, 545 et
857 GHz et IRAS a 100 pm par un corps noir modifié. Gauche : profondeur optique a 353 GHz, 1353, @ une
résolution de 5. Milieu : température de la poussiére observée, T, a une résolution de 5’. Droite : indice
spectral de poussiere observé, s, a une résolution de 30’. La figure est adaptée de PLANCK COLLABORA-
TION et al. (2014), Fig. 9.

1.2.2.3 Lémission rouge étendue

L'émission rouge étendue (ERE) est une large bande d’émission, ne présentant pas de struc-
ture claire, dans le visible-proche IR entre 500 et 950 nm. Découverte dans la proto-nébuleuse
planétaire du Rectangle rouge (Fig. 1.14) (COHEN et al. 1975, SCHMIDT et al. 1980), elle est obser-
vée largement dans les différentes phases du MIS : diffus (e.g., WITT et al. 2008), HII (e.g., DARBON
et al. 2000), nébuleuses par réflexion (e.g., WITT et BOROSON 1990), nébuleuses planétaires (e.g.,
FURTON et WITT 1990). LERE est attribuée a la photoluminescence de la poussiere chauffée par
les photons UV et visibles (e.g., WITT et al. 2006) mais pourrait résulter de la combinaison de pho-
toluminescence et d’émission thermique (DULEY 2009). De nombreux candidats sont ou ont été
envisagés : PAH (e.g., D’HENDECOURT et al. 1986, VIJH et al. 2005, BERNE et al. 2008), a-C:H (e.g.,
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WITT et BOROSON 1990), nano-diamants (e.g., CHANG et al. 2006), fullerenes (e.g., WEBSTER 1993)
et silicium cristallin (e.g., LEDOUX et al. 1998).

T T

Rectangle rouge

RELATIVE Fy

N —

ad)

FIGURE 1.14 — Spectre de 'ERE dans le Rectangle Rouge (SCHMIDT et al. 1980). Le trait fin représente le
spectre de son étoile centrale HD 44179, normalisé & 5000A. La figure est adaptée de GODARD (2011), Fig.
2.8.

1.2.3 Polarisation

En présence d'un champ magnétique, les grains de poussiere non-sphériques tendent a ali-
gner leur axe principal le long des lignes de champ. Lextinction dichroique du champ de rayonne-
ment par les grains de poussiére entraine alors une polarisation de la lumiére, parallele au champ
magnétique en extinction et perpendiculaire a celui-ci en émission.

Lafigure 1.15 montre la carte de la polarisation en émission de tout le ciel dans le sub-millimétrique.
La fraction de lumiére polarisée et le rapport de I’extinction a I’émission en polarisation mesurés
par PLANCK COLLABORATION et al. (2016b) ne sont pas reproduits par les modeles pour le MIS
diffus. Notamment, le rapport prédit par DRAINE et FRAISSE (2009) est ~2.5 inférieur. Les observa-
tions en émission ou en absorption de la polarisation mettent en évidence des changements des
propriétés des grains dans les milieux plus denses (FANCIULLO et al. 2017). Ces changements ne
peuvent s’expliquer uniquement par des changements de taille mais aussi par des modifications
de leur composition, de leur forme (SIEBENMORGEN et al. 2014, GUILLET et al. 2017, JUVELA et al.
2018) et une diminution de I'efficacité d’alignement. Les mesures polarimétriques représentent
un outil essentiel pour contraindre les différentes hypothéses sur les propriétés de la poussiére et
le lien ou non entre ses différentes composantes, notamment au travers des signatures a 3.4, 9.7 et
18 um (HENSLEY et al. 2019).

FIGURE 1.15 - Carte Planck de la polarisation en émission dans le sub-millimétrique. Les lignes de champs
magnétiques sont en sur-impression. (Crédit : Planck collaboration)
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1.2.4 Résumé en une image

La figure 1.16 montre la distribution spectrale d’énergie caractéristique des signatures obser-
vées dans le MIS des galaxies. Notamment, les contributions des trois sources principales d’émis-
sion que sont les étoiles, le gaz et la poussiére, sont représentées. On remarquera 'identification
des différentes signatures détaillées précédemment, des petites aux grandes longueurs d’onde :

I'absorption et la diffusion de la poussiere,

les bandes interstellaires diffuses (DIB),

I’émission rouge étendure (ERE),

les bandes d’émission infrarouge aromatique (AIB), aliphatique et silicates,

I’émission thermique des grains,

D’autres signatures évoquées mais non traitées ici et associées aux gaz sont également précisées :
I’émission micro-onde anormale (AME), I'émission de freinage (free-free), synchrotron et les raies
atomiques ou moléculaires des différentes especes gazeuses. Enfin, un encart précise la propor-
tion de la lumiere polarisée en extinction et en émission.

On retiendra que 'attribution certaine des porteurs de ces différentes signatures est une ques-
tion complexe et représente un des enjeux majeurs pour comprendre la matiere interstellaire.

lonizing 275 £ Aromatic features I I
photons F o
Absorption = =2 =
10° — & scottering Aliphatic 3 &= ]
D‘Bs 5 o ESiliccte features ? 3
b = |
—3: // N
— 105 - & Thermal | —
—? dust emission
a \ f
3 Stars [V
= 07 — = \‘-_‘ D u St —]
‘B T == N\
=] \
£
E %\ Submm excess?
3 AY a3
= 10% \ / |
4] =
= ~ .
E \ )
<} " g
£ 10°— Gas ‘\\. ]
o ™~
Q ~
c
Q
=
10* — " Free—free
S
510 Extinction (p/7) Ermission (P/1) 7]
1000 3% 5[ -
c‘EE 1 Eﬂ//BD Synchrotron: - |
0.1 1 10 100 1000 10*

Waovelength, A [um]

FIGURE 1.16 — Distribution spectrale d’énergie typique d'une galaxie de type tardif. Les principales sources
d’émission et la partie du spectre associée sont représentées : étoiles (bleu), gaz (vert), poussiere (rouge). Les
principaux types d’émission sont indiqués : DIB (mauve), ERE (orange), bandes IR et émission thermique
(rouge), émission de freinage (free-free) et synchrontron (vert) et AME (orange). L'énergie absorbée par la
poussiére est en bleu barré. L'encart montre la fraction de la lumiére polarisée. (Source : GALLIANO et al.
2018; Fig. 1).
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1.3 Propriétés de la matiere solide

Nous avons vu dans la section précédente que les signatures de la matiere solide sont obser-
vées dans les différentes phases du MIS et nous les avons associées aux poussieres carbonées et
silicatées et aux glaces. La connaissance de la composition de ces poussieres et glaces repose sur
les expériences en laboratoire et les analyses des météorites qui nous fournissent une mesure di-
recte des propriétés de la matiére interstellaire ou de ses analogues. La composition chimique, les
liaisons formées et les modes de vibrations associés de la matiere solide interstellaire, carbonée
en particulier, sont développés dans la suite.

1.3.1 Composition et liaisons chimiques
1.3.1.1 Les poussiéres carbonées

La matiére carbonée est formée essentiellement d’atomes de carbone et d’hydrogene et est
qualifiée d’organique. Le carbone présente une chimie riche a 1'origine de matériaux divers et aux
propriétés variées. Une maniere d’appréhender cette diversité est de regarder les types de liai-
sons que le carbone établit avec ses voisins. Un atome de carbone posséde quatre électrons sur sa
couche de valence, c’est-a-dire susceptibles de participer a des liaisons chimiques. Les orbitales
de ces électrons peuvent s’hybrider de différentes facons (Fig. 1.17). Ce sont les orbitales résul-
tantes qui forment la liaison avec les orbtiales des atomes voisins. Ainsi, on distingue trois types
d’hybridation pour I'atome de carbone :

— sp3: présente quatre orbitales organisées tri-dimensionnellement qui forment des liaisons
simples (o) avec les atomes voisins.

— sp2: présente trois orbitales dans un plan (2D) qui contribuent a trois liaisons o. Une orbi-
tale p, perpendiculaire au plan, participe a la formation d'une liaison m qui associée a une
liaison o donne une liaison double.

— sp : deux orbitales forment une structure linéaire (1D). Les deux éléctrons disponibles per-
mettent de former une liaison triple (o + 27).

sp3 sp2 sp
109.5° 180°
' 120° |
A
— i A
\ PN DA
Tétraedre régulier (3D) Triangle (2D) Linéaire (1D)

FIGURE 1.17 — Hybridation des orbitales atomiques de 'atome de carbone. (Source de I'image : Wikipédia)

Ce sont ces trois types d’hybridation, notamment sp2 et sp3, qui permettent d’expliquer la
richesse des formes et des propriétés de la matiere carbonée. Elles sont a 1'origine des différents
matériaux carbonés appelés allotropes dont le diamant, hybridé sp3, et le graphite, hybridé sp2,
qui en sont les deux représentants les plus emblématiques. Entre ces deux formes d’hybridation
pure, et selon le degré d’hydrogénation du carbone, on trouve les fullerénes, les nanotubes, les
chaines carbonées (haute hydrogénation) ou compacte et planaire avec les PAH (peu hydrogéné).
Quand la matiere carbonée présente une faible organisation, on la trouve sous forme de carbone
amorphe hydrogéné ou non (a-C(:H) ou HAC?). La figure 1.18 illustre ces différentes formes du
carbone.

Il s’agit 1a de définir des catégories présentant certaines caractéristiques mais ces différentes
formes peuvent s’associer et on passe continiment de I'une a 'autre. Surtout, c’est une vision

9. Hydrogenated amorphous carbon
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FIGURE 1.18 — Les formes allotropiques de la matiére carbonée.(Source des images : EHRENFREUND et
CHARNLEY (2000).

idéalisée o, dans le cas de la matiére carbonée, on ne considére que carbone et hydrogene. En
réalité, d’autres especes chimiques, alors appelées hétéro-atomes, forment des liaisons et parti-
cipent a la richesse de ces familles.

Le diamant, consitué d’atomes de carbone hybridés sp3, est dur et transparent. Le graphite,
qui est un empilement de plans d’épaisseur monoatomique de graphene constitué de carbones
hybridés sp2 formant des cycles aromatiques a six carbones, est noir et conducteur. Les PAH se
rapprochent du graphéne car formés par 'agencement plan de cycles aromatiques mais sont de
taille moléculaire et se retrouvent dans les suies. Leurs cousins, les fullerenes forment des cages
du fait de la présence de cycles a cinq atomes de carbone qui introduisent une courbure qui les re-
ferment sur eux mémes, les rendant particulierement résistants. Autres cousins, les nanotubes,
a mi-chemin entre le graphéne et les fullerénes, peuvent étre vus comme des feuillets de gra-
phéne enroulés en cylindre. Quant aux carbones amorphes, les a-C(:H), sans organisation a grande
échelle, ils peuvent présenter des sous-structures se rapprochant du diamant, des PAH ou encore
des fullerenes, reliées entre elles par des chaines carbonées.

Dans la suite, on considérera trois catégories liées aux types de liaisons au sein de la matiére
carbonée (Fig. 1.19) :

— aromatiques : ce sont les liaisons faisant intervenir des cycles aromatiques a six carbones.
Elles concernent les carbones hybridés sp2. On y trouve les liaisons >C=C< et -CH=CH-.

— oléfiniques : il s’agit de matériaux faisant intervenir des liaisons double -C=C- hors cycles
aromatiques, généralement dans des chaines dites insaturées. Les carbones sont hybridés
sp2. On y trouve des liaisons =CH-, =CH2.

— aliphatiques : ce type de laisons concerne les carbones hybridés sp3. Ce sont des liaisons
saturées. On trouve les groupement -CH3, -CH2- et >CH-.

On pourra citer les travaux majeurs de ROBERTSON (1986; 2002) sur les propriétés des a-C(:H).

La figure 1.20 montre le diagramme de phase ternaire des a-C(:H) selon les trois péles : hy-
bridation pure sp2 (graphite), sp3 (diamant) et teneur en hydrogéne. Lorsque le contenu en hy-
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FIGURE 1.19 — Représentation des types de liaisons dans la matiere carbonée : aromatique (rouge), oléfi-
nique (jaune), aliphatique (vert).

drogene est trop important, le matériau ne peut former de solide (zone cyan). Quand elle dimi-
nue, des polymeres sont formés (zone marron). Les lignes noires représentent les frontieres du
contenu minimal en hydrogene (DARTOIS 2011, GODARD 2011), aux structures oléfiniques pures
>C=C< (ANGUS et JANSEN 1988) et aromatiques pures (JONES 1990). Ces lignes délimtent des zones
dans lesquelles se trouvent les différentes phases des a-C(:H) : a-C:H (rouge), ta-C:H tétrahédrique
(bleue), ta-C (verte), suies a-C(:H) (mauve).
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FIGURE 1.20 — Diagramme de phase des a-C(:H) selon le type de liaisons en leur sein. (Source : DARTOIS
2011; Fig. 3).

1.3.1.2 Lessilicates

Les silicates sont des minéraux, dits réfractaires, constitués d’atomes de silicium, d’oxygene,
de fer, de magnésium et dans une moindre mesure de calcium et d’aluminium. La structure de
base des silicates est le tétrahedre formé par I'ion [Si04]*~ ol 'atome de silicium au centre est
entouré de quatre atomes d’oxygene (Fig. 1.21). La charge portée par cet élément de base doit étre
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compensée par des ions positifs et explique la diversité des familles de silicates.

FIGURE 1.21 — Tétrahédre de SiO4 (Source : HENNING 2010; Fig. 1).

Dans le MIS, les silicates se trouvent principalement sous forme amorphe (Sect. 1.2) et sont re-
présentés par des olivines et des pyroxenes de formules brutes Mg, , Fe,_»,Si04 et Mg, Fe;_,SiO3,
respectivement. Sous forme cristalline, on trouve la forstérite et !'enstatite, de formules Mg,SiO4 et
Mg, Si» Og qui sont les poles purs magnésiens del’olivine et du pyroxene, respectivement. La figure
1.22 donne une représentation de I'organisation structurelle des silicates amorphes et cristallins.
HENNING (2010), MOLSTER et KEMPER (2005) en donnent des revues completes.
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AV’ v 4\ AT ANA

FIGURE 1.22 — Représentation des structures amorphes (gauche) et cristallines (droite) des silicates. (La
figure est adaptée de MOLSTER et KEMPER 2005; Fig. 1).

De plus, il est a noter que 1'observation des déplétions du fer (e.g., SAVAGE et BOHLIN 1979,
JONES 2000, JENKINS 2009) et du soufre (e.g., UEDA et al. 2005) de la phase gazeuse dans les MIS
diffus et/ou dense pourraient s’expliquer par l'incorporation d’inclusions de nano-particules de
Fe et FeS dans les silicates (KOHLER et al. 2014, JONES et SPITZER 1967).

1.3.1.3 Les glaces

Elles sont consituées de molécules simples, volatiles, qui depuis la phase gazeuse se condensent
sur les grains de poussiere lorsque leur température descend sous leur température de condensa-
tion. Les principales molécules constituant les glaces sont celles d’eau H,O, d’ammoniac NHg, de
dioxyde de carbone CO,, de monoxyde de carbone CO et de méthanol CH3OH.

La formation et la chimie des glaces dépendent des conditions de température, de densité et
de rayonnement auxquelles elles sont exposées (Fig. 1.23). Les glaces sont donc des systemes com-
plexes, indispensables a la formation de nouvelles molécules dans les milieux denses (e.g., HERBST
et VAN DISHOECK 2009, JONES 2016b). Elles interviennent dans la régulation entre phases gazeuses
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et solides et fournissent un réservoir de matiére pour la chimie interstellaire. La compréhension
de ces roles est essentielle pour la physico-chimie des milieux denses et la formation planétaire.
BOOGERT et al. (2015) en proposent une revue détaillée.

Grain surface chemistry

1 Polar phase: gas H/CO large, 2 Apolar phase: gas H/CO small, 3 CH,;OH phase: gas H/CO large,
T>20Kn=103cm™ A, >15 T<20K n=10%"cm3 A>3 T<20K n=10"cm3,A,>9
co H _~TH,oH ™ H
Ry @ o CRV co, RV 4 = g
A o NHI? A <, co N co, co 9
2 N
NH;? NH; ? Y
e N, Grain 4 ‘ Grain 4 |
H Grain NH, |C0 NH,
OH H.O Grain co \ H.0 Grain
C . CHy NH Apolar ice 2 ‘ < |
s H o H, N2 co CH, Ny?
Polar ice N _ 0,7 |
N . HNCO/OCN 2¢ J
0, L D—— Ho
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FIGURE 1.23 — Représentation schématique des manteaux de glaces sur les grains a travers différentes
phases denses et illustrant les processus physiques et chimiques a la surface des grains. Les phases 3 a 6
pourraient étre celles des conditions dans les enveloppes et les disques autour des YSO. La taille des grains
et’épaisseur des manteaux sont nanométriques. (Source : BOOGERT et al. 2015; Fig. 10).

1.3.2 Modes de vibration et signatures spectroscopiques

Considérant un systeme moléculaire, celui-ci est décrit par la mécanique quantique. Il pos-
sede des niveaux d’énergie discrets parfaitement définis, liés a la nature des atomes qui le com-
posent et aux liaisons entre ceux-ci. Dans I'approximation de Born-Oppenheimer, le mouvement
des noyaux atomiques est lent (107125, i.e. picoseconde) devant celui des électrons (10715 s, i.e.
femtoseconde) et permet de considérer I'énergie totale de la molécule Eo; comme une somme de
termes indépendants :

Etot = Ee1 + Eyib + Erot (1.15)

avec Eg I'énergie des électrons, E,j, 1'énergie de vibration, E;, 'énergie de rotation de la molé-
cule.

Dans une molécule, I'émission ou 'absorption d’'un photon ne peut se faire qu’entre deux ni-
veaux d’énergie E jpitia] €t E fna1 de celle-ci et]’énergie du photon hv est donc parfatiement définie
hv =E final — Einitial - La figure 1.24 illustre I’énergie des photons et le domaine correspondant se-
lon le type de (des-)excitation. On note que la gamme d’énergie correspondant aux vibrations de la
molécule tombe dans le moyen IR. L'excitation électronique est faite par les photons UV et visible,
celle des rotations par les photons de faible énergie dans I'IR lointain.

Comme il a été précisé juste avant, les énergies d'un systeme moléculaire dépendent de la
nature des atomes et des types de liaisons qui le compose. Dans le cas de la vibration de deux
atomes, le modele de l'oscillateur harmonique est utilisé pour décrire I'énergie potentielle des
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atomes oscillants autour d'une position d’équilibre. La fréquence propre vy du systéme est :

1 |k
- (1.16)

Vo= —
OZT{p

avec k, analogue de la constante de raideur de la liaison chimique, et p la masse réduite de la mo-
lécule diatomique. Il y a transfert d’énergie entre le systéme et une onde électromagnétique pour
une fréquence de résonance égale a la fréquence propre du systeme. Pour tenir compte des phé-
nomenes rééls comme la dispersion de I'énergie, une force de frottement est ajoutée a I’équation
dynamique de l'oscillateur harmonique. En pratique, I'émission ou I'absorption d'un photon par
une molécule se fait dans une gamme de longueur d’onde décrite par une fonction lorentzienne
(ce qui est effectivement observé en spectroscopie).

E (kcal/mol) v = Ethe (em™)
) uv ———— Niveaux
10< + 356 000+ électroniques
Visible
40004
10 H
IR moyen N.lvea}.lx
vibrationnels
400 |
1 o
Agitation
06 —fmemmmeemeeccccccccncncnfonanmaana——- thermique
IR lointain ——— Niveaux
0 rotationnels

Rappel : 1 cal =4,18J

FIGURE 1.24 — Niveaux énergétiques moléculaires aux fréquences (ou énergies) des différents domaines
spectraux de photons. (Source : HUMBERT et al. 2012; Fig. 1)

Dans le cas de molécules plus complexes ou de nano-particules, a chaque type de liaison d'un
groupe d’atomes est associé plusieurs modes de vibration. Une molécule de N atomes posseéde
trois degrés de mouvement de translation, trois de rotation (deux si la molécule est linéaire) et
3N -6 (ou 5 silinéaire) modes de vibration interne. La figure 1.26 donne une représentation de ces
modes de vibration dans le cas du groupement -CH»- présent notamment dans les a-C(:H). On
distingue trois grands types de modes de vibration :

— les élongations (stretching), symétriques ou asymétriques : elles concernent le déplacement
des atomes selon I'axe de leur liaison dans le plan formé par ceux-ci,

— les déformations (bending) dans le plan avec le cisaillement (scissoring/shearing) et le ba-
lancement (swinging/rocking),

— les déformations hors-plan avec le hochement (nodding/wagging) et la torsion (twisting).

A chacun de ces modes correspond une énergie qui dépend du type d’atome, du type de liaison
mais aussi de 'environnement local dans lequel est plongé le groupement considéré. On pensera
notamment a une liaison -CH dans un cycle aromatique ou a la présence d’hétéro-atomes dans
les a-C(:H). La détermination de I’énergie des modes de vibration de ces systemes plus complexes
n’est pas triviale et s’appuie sur I'analyse des mesures spectroscopiques effectuées en laboratoire.
La figure 1.25 illustre la variations associées aux liaisons -CH selon la composition en carbone et
hydogene de suies de nano-particules carbonées.

De plus, pour qu'un mode soit actif dans I'IR, c’est-a-dire présente des signatures spectrosco-
piques, il faut que la vibration entraine une modification du moment dipolaire.

Au-dela des modes de vibrations, il est nécessaire de prendre en compte :
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FIGURE 1.25 - Spectres d’absortpion IR pour trois échantillions de nano’particules (suies) produites en la-
boaratoire, des plus aromatiques (sample 1), aux plus aliphatiques (sample 3). Source : PINO et al. (2008)
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FIGURE 1.26 — Modes de vibration CH, d'une chaine carbonée. Source : AKBAR (2016)
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— les modes harmoniques/anharmoniques : ils correspondent aux états excités des modes de
vibration. Dans le cas harmonique, la fréquence des modes est un multiple entier de la fré-
quénce fondamentale. Dans le cas anharmonique, qui prend en compte la dispersion de
I'énergie, les fréquences des modes sont inférieures a celles des modes harmoniques cor-
respondants (Fig. 1.27).

— les modes combinés : ils sont observés quand deux modes de vibrations fondamentaux ou
plus sont excités simultanément. La fréquence des modes fondamentaux peut s’additionner
ou se retrancher.

— les résonances de Fermi : lorsque deux modes de vibrations (un fondamental et un harmo-
nique ou combiné) ont des énergies proches, il en résulte un décalge de la fréquence de
chacun des modes et une augmentation de leur intensité.

— les bandes chaudes : elles résultent de |'excitation de modes déja excités et dépendent de la
température.

| ———————>

Energie de dissociation

L

Morse

Energie

Distance internucléaire (1)

(@

FIGURE 1.27 - Représentation des énergies de vibration pour un oscillateur harmonique (vert) ou anharmo-
nique (bleu) en fonction de la distance inter-atomique. (Image : CC-By-SA-3.0; Created by Mark Somoza
March 26 2006)

Des lors, on saisit toute la difficulté de comprendre la nature des porteurs des signatures ob-
servées en astrophysique (Sect. 1.2) :

— impossibilité d’accéder directement a la composition de la matiere,

— spectre intégré sur des grandes échelles spatiales, moyenne de la matiere présente et des
conditions physiques,

Les tableaux suivants font la synthése des signatures IR et des modes qui leur sont attribuées
pour les a-C(:H) (Table 1.3) et les silicates (Fig. 1.28). Dans le cas de la poussiére carbonée, 1'as-
signation des bandes est basée sur les travaux de DARTOIS et al. (2004a;b), JOBLIN et al. (1994a),
RISTEIN (1998), WEXLER (1967) et de MENNELLA (2008) pour la bande a 3.47 pm. Certaines bandes
additionnelles sont basées sur les travaux de ROBERTSON (1986), VERSTRAETE et al. (2001). La
gamme de variations des signatures est discutée dans BOUTERAON et al. (2019) (Chap. 3).
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TABLEAU 1.3 - Signatures et assignation des modes CH et CC considérés pour les a-C(:H) dans le cadre du
modele THEMIS (JONES et al. 2017). Pour la signature a 3.3 pm, la gamme de variations de sa position basée
sur la compilation de BOUTERAON et al. (2019) est entre parenthese. (Source : adapté de JONES et al. 2013)

Signature Assignation de la bande
Ao [um] vo [cm™!]

modes CH d’élongation

3.25 3078 sp? CH, oléfinique, asymétrique
"3.3" (3.268-3.295) 3050 (3060-3035) sp2 CH aromatique

3.32 3010 sp? CH oléfinique

3.35 2985 sp? CH, oléfinique, symétrique

3.38 2960 sp® CHjz aliphatique, asymétrique

3.42 2925 sp® CH; aliphatique, asymétrique

3.45 2900 sp® CH, aliphatique

3.47 2882 sp® CH tertiaire aliphatique

3.48 2871 sp® CHj aliphatique, symétrique

3.51 2850 sp® CH, aliphatique, symétrique
modes CH de déformation

6.80 1470 sp® CHjz aliphatique, asymétrique

6.90 1450 sp® CH, aliphatique

6.99 1430 sp? CH aromatique

7.09 1410 sp? CH; oléfinique

7.14 1400 sp3 (CH3)3 aliphatique, symétrique

7.30 1370 sp® CHj aliphatique, symétrique
modes C-C

6.25 1600 sp? C=C aromatique

6.67 1500 sp? C=C aromatique

6.10 1640 sp? C=C oléfinique
modes C-H supplémentaires et estimés

3.31 3020 sp? CH oléfinique

11.24 890 sp? CH aromatique

11.36 880 sp? CH aromatique

12.66 790 sp? CH aromatique
modes C-C supplémentaires et estimés

7.53 1328 sp? C-C aromatique

7.69 1300 sp? C-C aromatique

7.85 1274 sp? C-C aromatique

8.60 1163 sp? C-C aromatique
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Observed bands  Assignments composition

9.7 um amorphous silicate Si-O stretching mode
18 pm amorphous silicate O-Si-0O bending mode
9.8 um forsterite + enstatite Mg, Si04 4+ MgSiO,
10.7 ym enstatite MgSiO,

11.4 ym forsterite + diopside ~ Mg, Si04 + CaMgSi,O¢
15.2 ym enstatite MgSiO5

16.2 ym forsterite Mg, SiO4

17.5 ym enstatite MgSiO4

18 ym enstatite + forsterite ~ MgSiO; + Mg, SiO4
19.5 um enstatite + forsterite =~ MgSiO; + Mg, SiO4
23 pm enstatite MgSiO,

23.7 ym forsterite Mg, Si04

27.6 ym forsterite Mg, SiO4

28.2 ym enstatite MgSiO,

33.6 um forsterite Mg, Si04

39.8 um diopside CaMgSi,0¢

40.5 ym enstatite MgSiO,

43 ym enstatite + water ice  MgSi0; + cryst. H,Oice
43.8 um enstatite MgSiO;4

69 pym forsterite Mg, SiO,4

FIGURE 1.28 - Liste des principales bandes attribuées aux silicates (Source : DEMYK 2011; Table 1).

1.3.3 Chauffage et refroidissement des grains de poussiere

Dans les deux sections précédentes, nous avons relié la composition de la matiere et le type
de liaisons aux modes de vibration et énergies des signatures spectroscopiques. Outre la nécessité
que le moment dipolaire du matériau soit modifié pour que le mode de vibration soit actif dans
I'IR, il faut de plus que la température du systeme soit suffisante pour que le matériau rayonne a
I'énergie du mode considéré. Cette section s’intéresse aux mécanismes d’excitation et de désexci-
tation par les photons. Comme il a déja été évoqué dans la section 1.2, I'émission de la poussiéere
dépend de la nature des grains et surtout de leur taille.

La figure 1.29 illustre les variations de température de grains carbonés aromatiques selon leur
taille (de 1 a 20 nm) et excités par un champ de rayonnement a deux intensités différentes. On
constate que la température des grains dépend a la fois de leur taille et de I'intensité du champ
de radiation. Plus la taille de grain augmente, moins celui-ci subit de fluctuations de température
et rejoint une température moyenne d’équilibre. Au contraire, quand le grain est petit, celui-ci
connait une forte augmentation de température suite a I’absorption d'un photon puis se refroidit
progressivement. Quand l'intensité du champ de radiation augmente, c’est-a-dire quand la den-
sité de photons augmente, les grains les plus gros ont une température plus élevée et présentent
moins de fluctuations. Les grains les plus petits sont excités plus souvent et certains tendent vers
une température d’équilibre.

Ce qu’on appelle température d'un grain de poussiere peut étre assimilée a une mesure de son
énergie interne E;,; répartie dans les modes de vibration et dans les états électroniques faiblement
excités (DRAINE 2010). Selon les conditions physiques du milieu, différentes interactions contri-
buent a faire varier 'énergie du grain : absorption/émission d'un photon, collisions inélastiques
atome/ion-grain, grain-grain, électron-grain (voirBoCccHIO (2014) pour les différents processus af-
fectant la poussiere). Cette thése s’intéresse aux nano-particules carbonées dans les disques pro-
toplanétaires. L'émission de celles-ci dans les bandes IR provient essentiellement de la surface des
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FIGURE 1.29 — Variations de la températue sur une journée de grains graphitiques selon leur taille pour deux
intensités du champ d’irradiation local du MIS (ISRF). (Source : DRAINE 2010; Fig. 24.5).

disques exposée au champ de radiation intense de I’étoile (Sect. 1.6). Ainsi, il est attendu que les
interactions avec la lumiéere dominent les processus affectant les nano-particules carbonées.

L'absorption d'un photon UV ou visible conduit a I'’excitation électronique de la particule (Fig.
1.24), c’est-a-dire a la promotion d’un électron sur un niveau d’énergie excité. Sil’énergie du pho-
ton est suffisante, la particule peut étre ionisée et le photo-électron produit participe au chauffage
du gaz et de la poussiere environnante. Une fois excitée, la particule tend a se désexciter rapide-
ment via notamment :

— la conversion interne : il s’agit du transfert non radiatif de I'énergie vers les états vibration-
nels moins excités de la particule,

— la fluorescence : il s’agit de I'’émission d’'un photon dont I'énergie est égale a la différence
d’énergie entre le niveau excité initial et le niveau moins excité final.

La transition radiative entre états vibrationnels s’accompagne de I’émission de photons de faible
énergie dans I'IR. La figure 1.30 représente les mécanismes de fluorescence, de conversion interne
et d’émission IR qui suivent I'excitation d'une particule par un photon UV/visible.

Considérant que la conversion interne puis I’émission IR sont les mécanismes dominant du
retour des particules vers leur état fondamental (ALLAMANDOLA et al. 1989, DRAINE 2010), on re-
marque que celles-ci absorbent principalement dans I'UV pour ré-émettre dans I'IR.

Le taux de chauffage, c’est-a-dire, le taux auquel I'énergie interne (%(a)) ‘une particule

d
abs
de rayon a augmente par absorption de photons est donné par :

—(a)) =na2anbs(a,7\)])\d)\ (1.17)
abs

avec ma’Qps(a,\), la section efficace d’absorption de la particule, Jj, l'intensité du champ de
radiation alalongueur d’'onde A. On remarque que plus la particule est grande et le champ intense,
plus celle-ci absorbe de photons (Fig. 1.29).

L'énergie interne Ejn((a) de la particule est reliée a la température par la relation :

Tmax
Eint(a) =f C(a,T)dT (1.18)

Tmin
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FIGURE 1.30 — Représentation schématique des principaux mécanismes d’excitation/désexcitation dans
une particule. Lexcitation électronique est due a I’'absorption d'un photon UV/visible. La désexcitation via
la fluorescence et la conversion interne conduisent a I’émission IR.

avec Thin et Tmax, les températures de la particule avant et apres 1’absorption du photon. C(a,T)
est la capacité thermique, une grandeur qui traduit la capacité d'un systéme a absorber ou a res-
tituer de I'énergie. Elle résulte du nombre de degrés de liberté de la particule, c’est-a-dire, entre
autres, du nombre de modes de vibrations et de transition électronique en son sein. Ainsi, plus
la particule est grande, plus sa capacité thermique est importante et I'énergie du photon absorbé
se distribue sur un grand nombre de degrés de liberté. Inversement, plus la particule est petite et
moins il y a de degrés de liberté disponibles pour distribuer I'énergie. Cela explique les différences
de fluctutations de température des grains selon leur taille (Fig. 1.29).

De plus, pour les plus gros grains, les fluctuations faibles et les absorptions fréquentes font
qu’ils atteignent une température moyenne quasiment constante, ils sont a I'équilibre thermique.
Au contraire, pour les plus petits grains, les fortes augmentations de température mais peu fré-
quentes conduisent a des fluctuations importantes. On parle alors de chauffage stochastique. Des
lors, le concept de température n’est pas évident pour les petits grains et pour comprendre la fa-
con dont ils émettent, il est utile de considérer la distribution de probabilité dP/dT avec P(T), la
probalité que les particules aient une température inférieure ou égale a T. La figure 1.31 montre la
distribution dP/dT pour différentes tailles de grains. On note que plus la taille augmente et plus la
distribution est piquée, tendant vers une fonction de Dirac qui signifie alors que le grain n’a plus
qu’'une seule température.

Le grain, chauffé par I’absorption d’'un photon, se refroidit selon ses propriétés optiques et sa
température selon I'expression :

Ix(a) = TfazQem(a, A) x fOOBA(T)QdT (1.19)
0 dT

avec ma’Qem(a, N), la section efficace d’émission, By (T) est la fonction de corps noir de Planck.
Selon les lois de Kirchhoff, Qem (@, A) = Qaps(a, A).
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FIGURE 1.31 - Distribution de probalité de la température dP/dT pour quatre tailles de grains de 1 a 25 nm
(Source : BoccHIO 2014; Fig. 3.6)

Si on considére maintenant une distribution de taille de grains dn/da qui décrit le nombre de
grains dn avec une taille a entre a et a+ da, on a alors :

Amax da o0 dP
I, =Ny f dana® 2 Qe (a,\) f dTB)(T) 2= (1.20)
a da 0 dT

min

avec Ny, la densité de colonne d’hydrogene, amin €t amax, les tailles minimale et maximale des
grains.

1.3.4 Propriétés optiques des grains
1.3.4.1 Absorption et diffusion

On a vu juste avant que I'absorption et 'émission de photons par les grains dépendaient de
leur section efficace d’absorption ma?Qaps(a,A). Dans la section 1.2.1, on avait également intro-
duit la section efficace de diffusion ma?Qscq(a, \) pour définir 'albédo. Ces deux grandeurs tra-
duisent la maniere dont une onde électromagnétique interagit avec un matériau. Formellement,
cette interaction onde/matiére est décrite par les équations électromagnétiques de Maxwell.

La théorie de Mie est une solution particuliere des équations de Maxwell pour une onde élec-
tromagnétique interagissant avec une particule sphérique caractérisée par sa fonction diélectrique
€:

e(N) =€;(\) + iea(\) (1.21)

La fonction diélectrique est reliée a I'indice de réfraction complexe m = n+ ik par m? =e¢. La

partie imaginaire de l'indice de réfraction k peut étre déduite des mesures du coefficient d’absorp-
tion a d'une couche mince du matériau: a = % La partie réelle de I'indice 7 est calculée a partir
de k avec les relations de Kramers-Kronig :

1 [ k(o
n=-o f ,(w ) do' (1.22)
T —co W —W

avec 22, la valeur principale de I'intégrale et w = 2mv, la pulsation.
Dans le cas d’'une particule sphérique dont la taille est petite devant la longueur d’onde, c’est-
a-dire que le parametre de taille x = 2ma/A < 1, Qgps €t Qscq peuvent étre calculées analytiquement
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dans I'approximation de Rayleigh :

m?—1
Qabs =4xIm (m) (1.23)
8 ,|m2-1p
Qsea=3%" -5 (1.24)

Si (m? — 1)/ (m? +2) varie peu avec la longueur d’onde sur un intervalle donné, on a (comme
il a été précisé dans la section 1.2.1), Qaps % et Qgca X %

En pratique, dans le cas de particules sphériques, le calcul de Qaps et Qgsca peut étre fait en
utilisant des codes comme BHMIE (BOHREN et HUFFMAN 1998). Pour des grains non sphériques,
I'approximation de la structure par dipoles discrets (DDA) peut étre utilisée (PURCELL et PENNY-
PACKER 1973, DRAINE 1988, DRAINE et FLATAU 1994).

1.3.4.2 Gap optique des matériaux carbonés

Dans les solides carbonés comme les a-C(:H), la formation de liaisons o et 1t entre les atomes
de carbone conduit a une structure de bandes électroniques occupées par les électrons (voir no-
tamment ROBERTSON (1986)). La distribution des électrons dans les bandes est fonction de la tem-
pérature '°. Entre le haut de la derniére bande occupée et le bas de premiére bande non occupée,
il y a une bande d’énergie interdite, le gap. De maniére générale, selon la valeur de ce gap, on peut
classer les matériaux en trois catégories : isolants, semi-conducteurs et métaux (Fig. 1.32). Dans le
cas des métaux, la derniére bande occupée ne I'est que partiellement : les électrons sont libres de
se déplacer et participent a la conductivité électrique du métal.

3

| Bande de conduction
Bande de conduction | Bande de eanduction

& ‘f;l'l.’ Bal Gap
= |

T

@

=

w

Métal Semiconducteur Isolant

FIGURE 1.32 - Classes des matériaux selon leur énergie de gap. Les métaux n'ont pas de gap, les isolants ont
gap élevé et les semi-conducteurs un gap intermédiaire.

Lorsqu’'un matériau est exposé a un champ de rayonnement, les photons dont I’énergie est
supérieure a celle du gap peuvent étre absorbés. Dans le cas de semi-conducteurs, 1'énergie de
gap, de 'ordre de 1 ou 2 €V, correspond a une énergie de photon IR. Le travail de ROBERTSON
(1986) établit le lien entre le contenu en hydrogene Xy et I'énergie de gap Eg des a-C(:H). TAMOR
et WU (1990) dérivent la relation suivante :

Eg(eV) = 4.3Xy (1.25)

10. La description précise de la répartition des électrons sur les niveaux d’énergie est donnée par la statistique de
Fermi-Dirac qui tend vers la la statistique de Mawxell-Boltzmann pour les températures élevées.
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Le modeéle THEMIS (JONES et al. 2017, JONES 2012a;b) se base sur ce constat pour dériver les pro-
priétés optiques d’'une large gamme de composition pour les a-C(:H). Le chapitre 2 décrit dans le
détail 'approche utilisée par le modele THEMIS.

La structure des a-C(:H) ne présente pas d’ordre a grande échelle et les bandes vont dépendre
de l'organisation du réseau de liaisons o et  entre atomes de carbone. La présence d’atomes d’hy-
drogeéne tend a introduire du désordre dans le réseau de liaisons m et contribue a 'augmentation
du gap. On remarque que plus le réseau de liaisons n est étendu et forme des cycles aromatiques,
plus I'énergie de gap est faible. Ultimement, le réseau est constitué uniquement de cycles aroma-
tiques comme le grapheéne et son gap est nul.

En pratique, I'énergie de gap peut étre déterminée a partir des mesures de I'absorption o des
a-C(:H) en utilisant la relation de Tauc (TAUC et al. 1966) qui dit que la quantité v/aE est propor-
tionnelle a la différence d’énergie E — E1gy,c avec E, I'énergie du photon incident et Et,;,c I'inter-
section de I'axe des abscisses avec le prolongement de la partie affine de la fonction VaE = f(E). 1l
s’agit donc d'une relation graphique dont la figure 1.33 donne un exemple. Le gap de Tauc Etgy
peut étre assimilé au gap optique Eg.
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FIGURE 1.33 - Exemple de détermination du gap de Tauc Eg (Erqy (rouge) sur la figure). E, est alors donnée
par l'intersection entre 1'axe des énergies et la prolongation de la partie affine de la courbevEa. (Source :
GODARD 2011; Fig. 6.5)

1.4 Les modeles de poussiére

Notre connaissance de la poussiére s’est construite progressivement, contrainte par les ob-
servations et nourrie par les expériences de laboratoire. La construction de modeles permet la
description cohérente de la poussiere et propose a travers eux de fournir une histoire de la ma-
tiere interstellaire pour décrypter son role dans la formation stellaire ou planétaire et la chimie.
Cette section décrit I'histoire des modeéles de poussiére en relevant les points d’intéréts majeurs.
Elle suit le fil conducteur de I'introduction de JONES et al. (2017).

Suite aux travaux de TRUMPLER (1930) et SCHALEN (1929; 1931) sur 'absorption interstellaire,
les premiers modeéles de poussiére utilisant la théorie de la diffusion de la lumiere de Mie appli-
quée a un nuage de particules métalliques illuminé par une étoile (SCHOENBERG et JUNG 1934). Ils
esquissent une explication des mécanismes a I'oeuvre et donnent une idée de la taille des parti-
cules.
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Dans les années 1940, VAN DE HULST (1943) puis OORT et VAN DE HULST (1946) développent
un modele de "glace sale" qui tient compte des échanges entre phases gazeuse et solide dans les
nuages interstellaires. Il s’agit donc d'un modéle qui considére une évolution de la matiére. Les
auteurs expliquent que si I'évaporation permet de comprendre la présence de 'hydrogene et de
I'helium gazeuy, il faut un autre mécanisme, la collision des grains, pour expliquer la présence des
autres especes chimiques en phase gazeuse. Ce premier modele permet d’estimer le taux de trans-
formation de la matiere et sa durée de vie dans des conditions physiques données. On saisit des
lors I'intérét de bien connaitre la poussiére. En effet, sa composition, sa taille, sa forme définissent
comment elle interagit avec la lumiere. Ainsi pour comprendre les observations et les conditions
physiques des milieux desquels elle provient, il est indispensable de contraindre les propriétés de
la poussiére.

Ces contraintes sont d’abord apportées par les observations qui imposent aux modeles de les
expliquer. Ainsi en 1962 HOYLE et WICKRAMASINGHE (1962) proposent des flocons graphitiques
pour expliquer 'extinction de la lumiere visible et proche-IR. Considérant que 'abondance des
éléments observée dans la photosphere solaire (GOLDBERG et al. 1960) est comparable a celle de
la galaxie, le constat est fait que seuls le carbone et I'oxygene sont en assez grande quantité pour
contribuer a la densité des grains. Les auteurs dérivent alors les propriétés de flocons graphitiques
en considérant que 1'oxygene se lie a ’hydrogéne pour former des glaces. Puis WICKRAMASINGHE
(1963; 1970/ed) prend en compte des grains de silicates en plus du graphite, avec ou sans manteau
de glace et pour expliquer le rougissement. La mesure de I'extinction UV et de la bosse UV vers
217nm (STECHER et DONN 1965, STECHER 1969) renforce I'hypothése du graphite (STECHER 1965).
En 1969, HOYLE et WICKRAMASINGHE (1969) proposent que silicates et graphite se forment autour
des étoiles géantes rouges et utilisent des propriétés optiques dérivées des mesures de laboratoire.
Le fameux modele de poussiéres de silicates et de graphite était né.

En 1977, le modele de MATHIS, RUMPL et NORDSIECK (1977), nommé MRN, permet de re-
produire I'extinction et la bosse UV. Ils confirment I'importance des composés graphitiques et
explorent leur association avec d’autres matériaux comme 1’enstatite, I’olivine, le carbure de sili-
cium SiC, le fer et la magnétite. Surtout, MATHIS et al. (1977) proposent que la distribution de taille
des particules suit une loi de puissance n(a) « a3%avec5nm<a<1 pm. Le modele de DRAINE et
LEE (1984), basé sur le modéle MRN, utilise une combinaison de graphite et de "silicates astrono-
miques". Ces silicates astronomiques sont considérés comme étant constitués d'un cceur silicate
entouré d'un manteau réfractaire (GREENBERG et L1 1996). Leurs propriétés optiques s’appuient
sur celles de I'olivine amorphe (vitreuse) et de résidus organiques de glace formées sous 'action
de photons UV. LChypothese PAH (LEGER et PUGET 1984, ALLAMANDOLA et al. 1985) conduit a leur
introduction dans plusieurs modeles (DESERT et al. 1990, SIEBENMORGEN et KRUEGEL 1992, DWEK
et al. 1997, DRAINE et L1 2001, L1 et DRAINE 2001; 2002, SIEBENMORGEN et al. 2014). Notamment,
DESERT et al. (1990) consideérent trois populations distinctes : les PAH, les trés petits grains (VSG 1)
graphitiques, les gros grains (BG 12y constitués de silicates et de matiére carbonée. Une variante de
ce type de modeles consiste a considérer des carbones amorphes a la place du graphite (ZuBko
etal. 2004, COMPIEGNE et al. 2011, GALLIANO et al. 2011).

Alternativement, étant donné que le MIS est un milieu turbulent ou la déplétion des éléments
varie significativement (e.g., CRINKLAW et al. 1994, SAVAGE et SEMBACH 1996, JONES 2000, WELTY
et al. 2002, JENKINS 2009, PARVATHI et al. 2012), le cycle de la pousiére et du gaz a travers les dif-
férentes phases du MIS suggere que les composantes de la poussiére sont mélangées. Ce mélange
peut prendre différentes formes : des grains de graphite recouverts d'un manteau de glace (Wi-
CKRAMASINGHE 1963), la formation d'un matériau réfractaire a partir de la transformation de glace
par les photons UV (GREENBERG 1986) ou des particules poreuses ou des agrégats (e.g., JONES
1988, MATHIS et WHIFFEN 1989). Une série de modeles émerge de cette considération que la pous-
siere est nécessairement mélangée et transformée dans le MIS et forme des grains ayant une struc-
ture cceur/manteau (GREENBERG 1986, DULEY 1987, DULEY et al. 1989, JONES et al. 1987; 1990;

11. Very Small Grains
12. Big Grains
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2017, JONES 1990, SORRELL 1991, LI et GREENBERG 1997, IATI et al. 2008, CECCHI-PESTELLINI et al.
2010; 2014, ZoNcCaA et al. 2011, KOHLER et al. 2014). Le modele THEMIS (Chap. 2) s’'inscrit dans
cette lignée.

Lobservation des AIB a 3.3, 6.2, 7.7, 8.6, 11.3 et 12.7 um et I'hypothese PAH (LEGER et PUGET
1984, ALLAMANDOLA et al. 1989) pour les expliquer ont conduit a de nombreux travaux de labora-
toire et des calculs théoriques sur les PAH (TIELENS 2008). On notera par exemple que le rapport
d’intensités des AIB dépend de I’état d’'ionisation (ALLAMANDOLA et al. 1999). On poura également
citer les modeles ad hoc qui permettent de décomposer les observations des bandes IR en utilisant
une combinaison de spectres associés a des populations de PAH :

— T’outil PAHTAT '3 qui considére PAH neutres, cations, gros PAH et des VSG volatiles (eVSG 14y
(PILLERI et al. 2012).

— l'outil PAHdDb !® qui utilise la base de données NASA Ames PAH IR Spectroscopic Database
contenant les spectres calculés (et mesurés) d'une large gamme d’especes PAH neutres, io-
nisés ou contenant des hétéro-atomes (BOERSMA et al. 2014, BAUSCHLICHER et al. 2018). Cet
outil est développé en lien avec la mission JWST.

1.5 Lecycle dela poussiere

L'évolution de la poussiere constatée par les changements dans les signatures spectrales ob-
servées et les expériences de laboratoire laisse entrevoir le cycle de la poussiére a travers les diffé-
rentes phases du MIS.

Au cours de leur vie, les étoiles réalisent la nucléosynthese des éléments chimiques de plus
en plus lourds. Les étoiles de masse faible ou moyenne (0.8-8 M) évoluent vers le stade AGB 16
ol leur cceur est composé d’atomes de carbone et d'oxygeéne. Durant ce stade, I'alternance de
phases de compression et d’expansion de I’enveloppe stellaire conduit a I’expulsion de la matiere
qui la compose dans le vent stellaire. Les conditions de températures plus froides (1000-2500 K)
dans les enveloppes externes et circumstellaires permettent la formation des molécules et la crois-
sance des grains de poussiere (HOFNER et OLOFSSON 2018, ALHARBI 2018). Selon le rapport C/O
d’atomes de carbone et d’oxygene, des silicates seront principalement formés (C/O < 1) ou des car-
bones amorphes (C/O > 1) (Fig. 1.34). Dans le MIS de la galaxie, 90% de la poussiere pourrait étre
injectée par le vent stellaire des AGB (SLOAN et al. 2008). La poussiére joue un réle critique dans
les mécanismes des vents stellaires (HOFNER et OLOFSSON 2018, WOITKE 2006) et participent au
rougissement de I'étoile.

Les étoiles massives (>8 M) évoluent en supernovae. Du fait de leur masse plus importante,
ces étoiles réalisent la fusion d’éléments chimiques jusqu’a former un noyau de fer et contribuent
donc a alimenter le MIS en éléments lourds. Lexplosion d'une supernova est un événement tres
énergétique qui agit nécessairement sur la matiere qu’elle a produit. La possibilité pour les pous-
sieres de survivre a ce genre d’événements est mal connue et s’il apparait qu’elle peut effective-
ment persiter et enrichir le MIS (SUGERMAN et al. 2006, BIANCHI et SCHNEIDER 2007, SARANGI
et al. 2018) elles sont également détruites par les chocs (DWEK et al. 2008, ARENDT et al. 2010,
MICELOTTA et al. 2010; 2018). Des AIB sont notamment observées dans les restes d’'une super-
nova du grand nuage de Magellan (TAPPE et al. 2006). Les supernovae jouent donc un réle de
régulation dans le cycle de la poussiere par les éléments lourds qu’elles injectent et la transfor-
mation/destruction des grains par les ondes de chocs qu’elles produisent (BORKOWSKI et DWEK
1995, JONES et al. 1996).

13. http://userpages.irap.omp.eu/ cjoblin/PAHTAT/Site/PAHTAT .html

14. evaporating VSG

15. https://www.astrochemistry.org/pahdb/theoretical/3.00/default/view
16. Asymptotic giant branch
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FIGURE 1.34 - Représentation schématique de la structure des étoiles AGB. (Source : J. Hron, Inst. for Astro-
nomy, Univ of Vienna).

Dans le MIS, la poussiere est exposée a des conditions variées de température, d’irradiation et
de densité qui conduisent a la destruction, a la transformation et au cyclage de la matiére (JONES et
NUTH 2011). 20 a 100% des éléments C, O, Si, Mg et Fe qui constituent la poussiere sont supposés
se trouver en phase solide (JONES et YSARD 2019, ASPLUND et al. 2009, PRZYBILLA et al. 2008).
Lestimation de la durée de destruction de la poussiere est de ’ordre de 108 ans (JONES et al. 1996)
Celle de résidence de la matiére dans les MIS entre sa production dans les étoiles en fin de vie et
son incorporation dans un nouveau systéme proto-stellaire est évaluée a 10° années (JONES et al.
1994; 1996, JONES et NUTH 2011). Cela suggere des échanges entre phases diffuses et denses du
MIS pour re-former et re-transformer la poussiere.

Le modele THEMIS (JONES et YSARD 2019, JONES et al. 2013; 2017) propose un scénrario du
cycle de la poussiere depuis sa formation dans les étoiles AGB aux nuages moléculaires denses
(Fig. 1.35). La matiere carbonée, initialement amorphe et aliphatique, est aromatisée par les pho-
tons UV dans le MIS diffus. Du fait de leur taille, les plus gros grains (>20 nm) ont un ceeur alipha-
tique et un manteau aromatisé. Ils subissent la fragmentation dans les chocs et les vents stellaires
et contribuent a former des grains plus petits aromatiques et homogenes. Les silicates, amorphes
et plus résistants que les carbones (BOCCHIO et al. 2014), accretent des manteaux de carbones
aromatisés. Dans les phases plus denses des nuages moléculaires, les grains, protégés du rayon-
nement UV, grossisent par accrétion de carbones aliphatiques (KOHLER et al. 2015). Dans les coeur
denses, ces grains coagulent et forment des manteaux de glaces. Puis selon les aléas des événe-
ments de la vie galactique, les grains de poussiéres peuvent se retrouver a nouveau exposer aux
conditions du MIS diffus et étre fragmentés et aromatisés comme dans les PDR.

Les nuages moléculaires, denses et froids, et notamment les nuages moléculaires géants (GMC ')
dont la masse vaut entre 10 et 10'M, sont connus pour étre le lieu de formation des étoiles.

17. Giant Molecular Cloud
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FIGURE 1.35 — Vue schématique du cycle de vie de la poussiére interstellaire en termes de pistes d’évolu-
tion : Les pistes de "transformation parallele” qui ménent a une évolution en douceur sont horizontales
(c.-a-d. I'accrétion et la photo-transformation) et les pistes "croisées" qui ménent a un transfert de masse
important entre les tailles de grains (c.-a-d. la coagulation et la désagrégation) sont diagonales et verticales.
Qualitativement, I'ombrage rouge reflete la densité, nyy et 'ombrage violet, a 'extréme droite, représente
des champs de rayonnement Gy élevés. (Source : JONES et al. 2013; Fig. 16)

large a-C(:H
a ~ 200 nm

amot

large a-Silre / photm\
a ~ 200 nm processing

amol
feedback

Les GMC naissent dans les sillages des fronts d’onde de choc a grande échelle créés par les bras
spiraux de la galaxie. Ils présentent des sous-structures filamentaires, des nappes et des bulles
qui se contractent sous 'effet de la gravitation. La turbulence, par I'énergie qu’elle injecte dans
les nuages moléculaires, joue un role essentiel dans I’effondrement gravitationnel des cceurs pré-
stellaires. La principale source de turbulence au sein des GMC semble étre la rétroaction des jets
stellaires des étoiles nouvellement formées (voir MCKEE et OSTRIKER (2007) pour plus de détails).

Le ceeur pré-stellaire devenu proto-stellaire accrete gaz et poussiere depuis son enveloppe. La
conservation du moment cinétique accentue la rotation du cceur et forme un disque d’accrétion.
La masse du cceur augmente et celui-ci se contracte sous |'effet de la gravitation. L'étoile nouvel-
lement formée (YSO) convertit 'excés de moment cinétique dans des jets polaires. L'étoile et le
disque évoluent en quelques millions d’années pour aboutir a un nouveau systéme stellaire ou
planétaire.

Du ceeur proto-stellaire a la fin de la formation du nouveau systeme, les différentes phases
sont rangées dans les classes 0, I, IT et III (LADA et WILKING 1984, SHU et al. 1987, LADA 1999)
(Fig.1.36). Chacune de ces classes est caractérisée par un spectre d’émission révélant la présence
de poussiere. La classe 0 correspond a la formation de I'étoile par effondrement du coeur proto-
stellaire ; seule I’émission de la poussiere froide dans I'IR lointain de 'enveloppe est observée.
Lorsque la masse de la (proto-)étoile dépasse celle de I'enveloppe, on parle alors d’'YSO de classe
I; 'émission de la (proto-)étoile est observée mais reste dominée par celle de la poussiere. En
classe I, le disque protoplanétaire est formé et les grains de poussiére sédimentent dans le disque
(Sect. 1.6). Lémission du disque domine dans I'IR et celle de I’étoie a plus courte longueur d’onde.
Enfin, en classe III, les planeétes se sont formées, I'étoile a accrété ou expulsé ce qu’il restait de gaz
et de poussiere; on parle alors de disque de débris et le spectre associé est largement dominé par
I’émission de I'étoile et 'exceés d’émission dii a la poussiére est limité. Les disques de débris sont
formés de poussieres dites de seconde génération renouvellées contintiement par les collisions de
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corps comme les planétésimaux.

Au cours de cette évolution du cceur proto-stellaire au disque de débris, la poussiére connait
des conditions physiques tres variées. D’abord, les agrégats de grains coagulés dans les nuages
denses sont exposés au rayonnement de I'étoile naissante qui conduit a leur transformation. Puis,
selon leur localisation et la dynamique du disque, les grains continuent d’évoluer, sont dissociés,
coagulés, transformés ou renouvelés (Voir Sect. 1.6).

— — T IHIIHl T IIIIIII| T
3 3 [ Classel

x L
x S
2 €
3 o r
p] B F
4 2 L
2 -

o
a [= |

01 1
A (um)
rh\ r>: _—\ LIUALL LRI LI
2 5 EClassell
3 R
[ =
© @
hel T
2 8 E
7] w E
o1 1 10 100
A (pem) A (um)

FIGURE 1.36 — Représentation des classes 0, I, I et III de formation stellaire des YSO et du spectre associé.
(Source : PERICAUD 2016; Fig. 2.1)

Les étoiles, T Tauri (< 2My) ou Herbig (= 2M;) pré-séquence principale, formées dans les
nuages moléculaires, évoluent sur la séquence principale puis vers un stade de géante rouge AGB
ou une supernova selon leur masse, synthétisant de nouveaux éléments qui contribueront a for-
mer de nouvelles poussiéres alimentant le MIS. La figure 1.37 résume le cycle de la poussiére a
travers les différentes phases du MIS.
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FIGURE 1.37 — Représentation du cycle de la poussiere interstellaire. (Source : JONES (2004) adaptée dans
GODARD (2011))

1.6 Lapoussiére dans les disques protoplanétaires

La Terre est née il y a 4.5 milliards d’années du disque protoplanétaire orbitant autour du Soleil.
Les découvertes depuis 30 ans d’exoplanétes autour d’autres étoiles de notre galaxie révelent leur
diversité et surtout leur nombre, plus de 4000 '® actuellement. Ce nombre suggere que la plupart
des étoiles naines de la séquence principale (comme le Soleil) doivent avoir une planéte (WINN
et FABRYCKY 2015). L'étude des disques circumstellaires est donc essentiel pour comprendre les
conditions dans lesquelles se forment les planétes.

1.6.1 Classification des disques

La description de plus en plus précise des disques conduit a les classer selon leur état d’évo-
lution en disques pleins, pré-transtionnels, transitionnels et de débris (ESPAILLAT et al. (2007) ou
voir ESPAILLAT et al. (2014) pour une revue de I'observation des disques transitionnels). Chrono-
logiquement, c’est d’abord I'observation d’'un exces d’émission dans le proche et le moyen IR qui
a permis de mettre en évidence la présence des disques circumstellaires autour des YSO comme
les étoiles Herbig (e.g., STROM et al. 1972) et les T Tauri (GRASDALEN et al. 1984, STROM et al. 1989,
SKRUTSKIE et al. 1990). Des disques trnasitionnels entre les YSO de classe II et III présentant une
cavité interne sont ensuite observés (SKRUTSKIE et al. 1990). Cette cavité suggere la présence d'un
compagnon stellaire ou de planetes en orbite (MARSH et MAHONEY 1992; 1993). Avec ISO puis
Spitzer, des études plus détaillées sont possibles autour des étoiles Herbig, plus brillantes que les
T Tauri. On notera qu'une cavité interne est notamment découverte dans le disque de HD 100546
(BouwMAN et al. 2003). Enfin, I'existence d'un disque interne optiquement épais séparé du disque
externe est révélée dans plusieurs objets (BROWN et al. 2007, ESPAILLAT et al. 2007). Ce sont les
disques pré-transitionnels.

18. https://exoplanets.nasa.gov/exoplanet-catalog/
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La figure 1.38 illustre la classification des disques. Une maniére de les classer consiste a compa-
rer leur SED a la SED médiane des disques dans la région de formation stellaire du Taureau, consi-
dérée comme représentative de celle d'un disque plein (ESPAILLAT et al. 2014). Dans le proche IR
(1-5 pm), 'exces d’émission est dii la diffusion par les grains microniques et a la poussiére chaude
du bord interne du disque alors que dans le moyen IR (5-20 um), il provient de la poussiére moins
chaude s’étendant sur quelques dizaines d'unités astronomiques (au). Ainsi, la SED des disques :

pleins présente un exces d’émission dans I'IR proche, moyen et lontain,

pré-transitionnels a un excés d’émission dans le proche IR lié au disque interne et une chute
de I'exces dans le moyen IR liée a la cavité,

transitionnels ne présente plus d’exces proche IR lié a la disparition du disque interne,

de débris (ou évolués) présente un exces d’émission IR faible di a la disparition du gaz et de
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FIGURE 1.38 - SED de disques selon leur classe : pré-transitionnel (gauche), transitionnel (milieu), de débris
(droite). (Source : figure adaptée de ESPAILLAT et al. 2014; Fig. 1 et 2))

Les disques protoplanétaires étudiés dans les chapitres 3 et 4 sont des disques (pré-)transitionnels
autour des étoiles Herbig Ae/Be HD 100546, HD 100453, HD 169142 et HD 179218.

1.6.2 Structure, taille et masse des disques

La structure des disques. Parallelement aux mesures spectroscopiques, des les années 1990, la
photométrie dans les longueurs d’'onde millimétriques permet de sonder la distribution spatiale
d’especes chimiques gazeuses et leur température (e.g., DUTREY et al. 1994, OBERG et al. 2010)
ainsi que la poussiere froide (e.g., SIMON et GUILLOTEAU 1992). Avec Hubble, les disques sont ob-
servés par contraste avec les régions brillantes en arriére plan et dévoilent une structure évasée
(e.g., PADGETT et al. 1999). Cette forme évasée est prédite par les modeles de disque irradié aI’équi-
libre hydrostatique (e.g., KENYON et HARTMANN 1987, CHIANG et GOLDREICH 1997, DULLEMOND
2002).

Mais c’est avec ALMA ', SPHERE % et les autres instruments 2 haute résolution angulaire que
la structure des disques est révélée en détail. ALMA dévoile notamment anneaux (ANDREWS et al.
2016, IseLLA et al. 2016, ALMA PARTNERSHIP et al. 2015) et spirales (PEREZ et al. 2016) dans le (sub-
Jmillimétrique (Fig. 1.39a). On note qu’a ces longueurs d’onde, ce sont I'’émission thermique des
grains de poussiere froids de taille millimétrique et les rotations des molécules en phase gazeuse
qui sont sondées. Le CO dont la température de condensation vaut ~21 K permet de sonder la
température dans les disques en révélant les lignes de glace (PINTE et al. 2018).

Auxlongueurs d’'onde visible/proche IR, la polarimétrie a haute résolution permet de sonder la
lumiere diffusée par les grains de taille micronique et révele également la présence d’anneaux, de

19. Atacama Large Millimeter/submillimeter Array
20. Spectro-Polarimetric High-contrast Exoplanet REsearch instrument
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gaps ou de spirales et d’asymétries (e.g., HASHIMOTO et al. 2011, AVENHAUS et al. 2014a;b, THAL-
MANN et al. 2015, MONNIER et al. 2017, BERTRANG et al. 2018) . Notamment,]'instrument SPHERE
au VLT dévoile des disques évasés et inclinés (Fig. 1.39b) (AVENHAUS et al. 2018, SissA et al. 2018).
GARUFI et al. (2017) donnent une revue des principaux résultats de SPHERE.

La figure 1.40 montre les observations ALMA, SPHERE et GPI des disques protoplanétaires
HD 100546, HD 100453 et HD 169142 et étudiés dans le chapitre 3.

La taille des disques. La premiere estimation de la taille des disques a été inférée par des ob-
servations aux longueurs d’onde radio dans les régions HII de la nébuleuse d’Orion (CHURCH-
WELL et al. 1987). Une des principales méthodes consiste a observer I’extension spatiale du conti-
nuum dans le millimétrique (OSTERLOH et BECKWITH 1995, DUTREY et al. 1996). Avec le téléscope
Hubble, le contraste des disques optiquement épais sur le fond brillant des régions HII ou le front
d’ionisation, équivalent a une PDR, di a la photo-évaporation de la surface des disques par les
étoiles massives fournissent a la fois des indications sur la taille et la forme des disques (Mc-
CAUGHREAN 1997/ed, PADGETT et al. 1999, BALLY et al. 2000, VICENTE et ALVES 2005). Ainsi, les
disques présentent une structure évasée s'étendant sur quelques dizaines a plusieurs centaines
d’au. Néanmoins, PIETU et al. (2014) suggerent qu’'une grande proportion des disques pourraient
avoir des rayons de I'ordre de 10-20 au et n'auraient pas été détectés jusque la par manque de
sensibilité et de résolution spatiale. Une étude récente sur les jeunes disques montre que ceux-ci
ont majoritairement un rayon inférieur a 60 au et que les disques plus étendus seraient assez rares
(MAURY et al. 2019).

Lamasse des disques. Les disques protoplanétaires sont considérés comme étant largement for-
més de gaz dontla principale composante est le dihydrogéne H,. Le rapport des masses gaz/poussiéere
est généralement pris égal a 100 (WiLLIAMS et CIEZA 2011). La question de la détermination de la
masse des disques est critique car elle est liée a celle de la masse disponible pour la formation pla-
nétaire (MORDASINI et al. 2012). H, étant difficilement observable du fait de I’absence de moment
dipolaire, plusieurs méthodes sont utilisées pour déterminer la masse des disques : I'opacité de

la poussiere a grande longueur d’onde (BECKWITH et al. 1990, ANDREWS et WILLIAMS 2005; 2007,
WILLIAMS et CIEZA 2011) ou du CO (DUTREY et al. 1996, WILLIAMS et BEST 2014) ou la mesure des
raies de I'isotopologue du Hy, HD (BERGIN et al. 2013, MCCLURE et al. 2016).

La premiere méthode suppose un rapport de masses gaz/poussiere constant et se base sur
l'opacité de la poussiére. Or cette derniére dépend de la taille et de la composition des grains et
nécessite donc une bonne connaissance de leur composition. La deuxiéme méthode considére un
rapport d’'abondance CO/H; constant. Or celui-ci varie dans les disques a cause de la dissociation
par les photons UV et la condensation du CO dans le plan médian du disque (VAN ZADELHOFF
et al. 2001, REBOUSSIN et al. 2015). Quant a la troisieme méthode, elle est une mesure relativinent
directe de la masse du disque car le rapport de HD a H» doit étre constant.

La masse des disques est une question complexe et les estimations peuvent varier. Les ordres
de grandeur généralement acceptés sont une masse de 10~2 M, (10-3-1 M,,) pour le gaz, et consi-
dérant un rapport de masses gaz/poussiere de 100, une masse de 10~* M, pour la poussiére. Néan-
moins, les observations réalisées avec ALMA semblent indiquer un rapport de masses gaz/poussiére
<100 (ANSDELL et al. 2016) mais aussi que la masse de poussiére diminue a mesure que le disque
évolue (BARENFELD et al. 2017). Cependant, des 1-2 millions d’années, la quantité de poussiéere
semble insuffisante pour former des planétes (TESTI et al. 2016, MANARA et al. 2018). Celles-ci se
forment-elles tres rapidement comme cela est suggéré par le gap observé du jeune systeme HL
Tau (ALMA PARTNERSHIP et al. 2015) ? Observe-t-on rééllement la matiere qui forme les planéetes
ou cette poussiere est-elle le produit de collisions de corps plus gros et les planétes sont-elles déja
formées ? Ou finalement, la masse de poussiére est-elle bien estimée ? Les contraintes qu'on peut
poser sur les propriétés des poussieres permettraient d’apporter des éléments de réponse.

46



CHAPITRE 1. LA MATIERE SOLIDE DANS L’ESPACE

-

(a) Observations de disques protoplanétaires avec ALMA. Avec de gauche a droite et
de hauten bas: TW Hya (ANDREWS et al. 2016), V883 Ori (C1EZA et al. 2016), HD 163296
(ISELLA et al. 2016), HL Tau (ALMA PARTNERSHIP et al. 2015), Elias 2-27 (PEREZ et al.
2016) et HD 142527 (KATAOKA et al. 2016). (Crédit : S. Andrews, L. Cieza, A. Isella, A.
Kataoka, B. Saxton (NRAO/AUI/NSF), et ALMA (ESO/NAQJ/NRAO))

.
..
1"

(b) Observations de disques protoplanétaires avec SPHERE. (Crédit : ESO/H. Aven-
haus et al./E. Sissa et al./DARTT-S and SHINE collaborations)

FIGURE 1.39
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FIGURE 1.40 - Observations des disques protoplanétaires HD 100546 (gauche), HD 100453 (milieu) et
HD 169142 (droite) avec ALMA (haut) et SPHERE et GPI (bas). Ces disques sont étudiés dans le chapitre
3. Les figures de la mosaique sont tirées, avec de gauche a droite et de haut en bas, de PINEDA et al. (2018),
AVENHAUS et al. (2014a), BENISTY et al. (2017), VAN DER PLAS et al. (2019), FEDELE et al. (2017), MONNIER
etal. (2017)

Le mouvement képlérien des disques. La masse du disque étant faible devant celle de son étoile
centrale, il est attendu que son mouvement soit (quasi) képlérien. Cela est confirmé par I'observa-
tion du CO (e.g., KOERNER et al. 1993, DUTREY et al. 1994, DUVERT et al. 1998). Néanmoins, dans
un milieu condensé comme les disques, le gradient de pression dans le gaz conduit a une rotation
plus lente qui se traduit par des forces de freinage s’exercant sur la poussiere qui chute alors vers
I'étoile (WEIDENSCHILLING 1977, TESTI et al. 2014) (Sect. 1.6.3).

L'age des disques. Lobservation de régions de formation stellaire conduit a une estimation de la
durée de vie des disques de quelques millions d’années (3-5x 10% années) (KARL E. HAISCH et al.
2001, HERNANDEZ et al. 2007, RIBAS et al. 2015). Cette durée relativement courte impose une for-
mation rapide des planetes qui doit étre d’autant plus rapide du fait de la compétition exercée
par I'accrétion de matiere sur I'étoile centrale et la photo-évaporation par les photons X et UV des
étoiles voisines (GORTI et al. 2009; 2016, CHAMPION et al. 2017).

La détection de planéetes. La présence de gap suggere celle de planetes formées a partir de la ma-
tiere du disque. Plusieurs candidates sont répertoriées autour de HD 100546 (QUANZ et al. 2015,
CURRIE et al. 2015, GARUFI et al. 2016), HD 169142 (BILLER et al. 2014, REGGIANI et al. 2014, Oso-
RIO et al. 2014) ou encore HD 163296 (ISELLA et al. 2018, TEAGUE et al. 2018) ou encore HD 97048
(PINTE et al. 2019). Ce faible taux de détections potentielles, non confirmées a différentes lon-
gueurs d’onde, peut étre lié a la forte extinction de la poussiére a courte longueur d’onde. Une
bonne connaissance des propriétés de la poussiere, de son évolution et de la dynamique au sein
de disques apparait alors essentielle.

1.6.3 Transport et croissance de la poussiére dans les disques

Considérant le cas idéal d'un disque évasé a I'équilibre hydrostatique irradié par son étoile
centrale, TESTI et al. (2014) détaillent les mécanismes de transport qui conduisent a la croissance
des grains de poussiere.
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Mécanismes. La description des interactions entre grains de poussiere et particules du gaz au
sein du disque dépend de la taille des grains. Lorsque celle-ci est supérieure au libre parcours
moyen des particules de gaz (~cm), les grains subissent une force de frottement de la part du gaz
alors décrit comme un fluide de Stokes. Le régime de Stokes dépend non seulement de la taille
du grain mais aussi de la vitesse relative et de la densité du gaz qui varient selon la localisation
dans le disque. Cette force de frottement subie est a I'origine du glissement radial des plus gros
grains qui tombent en spirale vers 1’étoile (e.g., WEIDENSCHILLING 1977). Lestimation du temps
de chute est faible devant la durée de vie des disques et d’autres mécanismes doivent contre-
balancer le freinage radial (TAKEUCHI et LIN 2005, ALEXANDER et ARMITAGE 2007). Notamment,
la transition des grains de poussiere vers le régime de Stokes pourrait étre important pour piéger
la poussiere et expliquer la croissance des grains jusqu’a former des planétésimaux (BIRNSTIEL
etal. 2010, LAIBE et al. 2012, OKUZUMI et al. 2012). D’autre part, des mécanismes comme les vents
stellaires ou 'advection dans le plan médian du disque peuvent exister et expliquer la présence
de silicates cristallins dans les parties externes des disques (SHU et al. 2001, KELLER et GAIL 2004,
CIESLA 2009).

Il s’agit 1a de mécanismes transportant radialement la matiére. Mais le transport vertical est
aussi a considérer. Celui-ci brasse verticalement la poussiere et notamment conduit a la sédimen-
tation des plus gros grains dans le plan médian du disque par gravité. La sédimentation?! peut
étre est contre-balancée par la turbulence et I'équilibre entre les deux contributions permet de
décrire la structure verticale des disques (DUBRULLE et al. 1995). De plus, si la sédimentation peut
conduire a la croissance rapide des grains, les collisions peuvent aussi produire des fragments de
petits grains participant au renouvellement de la matiere a la surface des disques (e.g., DULLE-
MOND et DOMINIK 2005, BIRNSTIEL et al. 2009).

Croissance des grains. Les différents mécanismes de transport conduisent aux collisions des
grains entre eux. De ces collisions résulte la fragmentation des grains, leur collage et des trans-
ferts de masse qui contribuent en partie a la croissance des grains. La mesure de la diminution
de I'indice spectral  a grande longueur d’onde permet de sonder la croissance des grains (NATTA
et TESTI 2004, DRAINE 2006, NATTA et al. 2007). Les observations montrent une augmentation de
[ des régions internes (f3 faible ou nul) vers les bords externes du disque ( ~1.5-2) (ISELLA et al.
2010, GUILLOTEAU et al. 2011, PEREZ et al. 2012). Ainsi, 'observation a grande longueur d’onde
avec ALMA permet de mettre évidence le peuplement du plan médian du disque par les gros grains
et leur migration interne. La croissance des grains et leur forme sont aussi mises en évidence par
I'auto-diffusion de la lumiére polarisée dans les disques (e.g., KATAOKA et al. 2015; 2016, GIRART
etal. 2018).

Les expériences de laboratoire s'intéressant aux mécanismes physiques de la croissance des
grains montrent qu'une premiere barriere apparait vers ~1 mm due au collage et a la fragmen-
tation (BLUM et WURM 2000, ZsoM et al. 2010). En supposant que le collage des grains permet
néanmoins de franchir cette barriére et de former des cailloux (pebbles) entre 10 cm et 1 m, la
chute rapide de ceux-ci sur I'étoile (WEIDENSCHILLING 1977) constitue une deuxieme barriére a la
formation des planetes. Différents mécanismes ont été proposés pour contourner ces barriéres :
la formation d’agrégats poreux (GUNDLACH et BLUM 2015, LOREK et al. 2018), la concentration de
cailloux par les turbulences (JOHANSEN et al. 2007) ou l'auto-piégeage de la poussiere (GONZALEZ
etal.2017). Une des questions importantes est de comprendre comment les conditions locales qui
affectent la composition et la structure des grains de poussiere favorisent ou limitent leur crois-
sance.

21. Les récentes observations ALMA montrent que les disques sont minces dans 'émission des poussieres sub-
millimétriques, ce qui suggeére la sédimentation verticale des poussiéres dans le plan du disque et une importance
limitée de la turbulence.
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1.6.4 Lémission de la poussiere selon salocalisation

Les observations des disques et la description des mécanismes de transport conduisent a la
représentation de la structure d’'un disque protoplanétaire schématisée ici dans la figure 1.41. On
note que les mécanismes de transport conduisent a une ségrégation des populations de poussiéres
dans le disque :

— les gros grains sédimentent dans le plan médian du disque.
— les petits grains, couplés au gaz, sont exposés a la surface.

Ainsi, 'observation a une longueur d’onde permet non seulement de sonder un type de popula-
tion de grains mais aussi une localisation dans le disque.

— P’émission continuum dans le proche et moyen IR permet de sonder les grains chauds dans
les régions internes du disque,

— les longueurs d’onde (sub-)millimétriques sondent les gros grains a I'équilibre thermique
dans les régions froides du plan médian ou externes,

— la lumiére diffusée dans le visible et le proche-IR permet de sonder les grains microniques
présents a la surface des disques,

— acela, il faut ajouter 'émission dans les bandes IR, due au chauffage stochastique des plus
petits grains a la surface des disques (Sect. 1.6.5).

MIR
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- } { //// } — ; —>

10 100
Turbulent Mixing (radial or vertical) { |
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c) Fragmentation with mass transfer
d) Fragmentation JWST/M|R|

FIGURE 1.41 - Représentation de la structure d'un disque protoplanétaire. A gauche : Les différents méca-
nismes de transport sont représentés : turbulence (1), sédimentation (2), freinage radial (3) ; ainsi que les
interactions grain-grain (4) conduisant a leur collage (a), leur rebond avec échange ou non de matieére (b), et
la fragmentation avec (c) ou non (d) transfert de masse. La longueur des fleches représentent la vitesse des
grains. A droite : les différentes parties accessibles du disque selon la longueur d’onde sont représentées.
(Source : TESTI et al. 2014; Fig. 1))

En pratique, la modélisation des disques et de son émission est a la croisée de différents do-
maines de recherche (HAWORTH et al. 2016) : la dynamique du gaz et de la poussiére, le transfert
radiatif, la chimie et les champs magnétiques (MHD ??). Chacun de ces domaines est déja I'ob-
jet de recherches intensives et un modele de disque cohérent nécessite des interactions entre ces
domaines.

22. MagnetoHydroDynamics
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On note que le modele POLARIS 23 (REISSL et al. 2016, BRAUER et al. 2017, BRAUER et al.) sera
utilisé dans cette thése (Chap. 4). Il considere un disque a I’équilibre hydrostatique avec une distri-
bution de matiere similaire 8 SHAKURA et SUNYAEV (1973). Il s’appuie sur les propriétés optiques
du modele de poussiere THEMIS (Chap. 2) et utilise le transfert radiatif pour simuler les SED des
disques.

1.6.5 Lesnano-particules dans les disques protoplanétaires

Pourquoi étudier les nano-particules dans les disques? Les grains (sub-)nanométriques sont
couplés au gaz et ne sédimentent pas dans le plan du disque. Il en résulte que leur distribution
spatiale differe de celles des gros grains. IIs sont présents a la surface du disque (e.g., BROOKE et al.
1993, MEEUS et al. 2001, ACKE et VAN DEN ANCKER 2004, HABART et al. 2004b, SLOAN et al. 2005,
LAGAGE et al. 2006) ou ils permettent de tracer le gaz chaud. Ils peuvent également étre présents
dans la cavité et les gaps ot les grains plus gros et les cailloux (pebbles) sont absents (GEERS et al.
2007a, MAASKANT et al. 2013, KRAUS et al. 2013, KLARMANN et al. 2017).

Comme on I'a vu dans les sections 1.2 et 1.3, les nano-grains sont chauffés stochastiquement
par les photons UV et présentent une émission spatialement plus étendue que les grains a I'équi-
libre thermique (e.g., VAN BOEKEL et al. 2004, HABART et al. 2006, LAGAGE et al. 2006) qui permet
de caractériser la géométrie des disques. Leurs signatures, les bandes d’émission dans I'IR, sont
caractéristiques de leur composition, de leur taille et de leur état d’ionisation qui évoluent avec
les conditions physiques. Elles peuvent donc étre utilisées pour les sonder.

Présentes a la surface du disque et tres absorbantes dans 1'UV, les nano-particules ont un réle
dans I'énérgétique du disque et le chauffage du gaz par effet photo-électrique (MEEUS et al. 2012;
2013). Elles protégent les grains et les molécules des couches internes de la photo-transformation
par les photons UV. Par ailleurs les nano-particules ont du fait de leur nombre et de leur taille un
rapport surface/volume élevé et présentent ainsi une grande surface de réaction pour la formation
des molécules, comme le H, (HABART et al. 2004a, CAZAUX et TIELENS 2004, BRON et al. 2014,
JONES et HABART 2015) . Les nano-particules jouent aussi un réle dans I'état d’ionisation du gaz.

Siles nano-particules ne représentent qu’'une portion de la masse de poussiere, qui elle-méme
n’'est qu'une petite portion de la masse totale de matiére, elles jouent un rdle majeur dans la ré-
gulation et I'évolution des disques protoplanétaires. Leur étude apparait donc indispensable pour
éclairer notre compréhension des disques.

Observations des nano-particules dans les disques. Parmi les différentes signatures associées
aux nano-particules, les AIB a 3.3, 6.2, 7.7, 8.6, 11.2 um ont été largement observées dans les
disques protoplanétaires par ISO, Spitzer et AKARI (e.g., BROOKE et al. 1993, MEEUS et al. 2001,
ACKE et VAN DEN ANCKER 2004, HABART et al. 2004b, SLOAN et al. 2005, GEERS et al. 2006; 2007b;a,
KELLER et al. 2008, ACKE et al. 2010, MAASKANT et al. 2014, SEOK et L1 2017). Les caractéristiques
des AIB dans les disques les distinguent des AIB observées dans le MIS diffus et les rangent dans
la classe B (PEETERS et al. (2002), voir Fig. 1.10, Sect. 1.2.2.1).

Basé sur les données Spitzer, le taux de détection des AIB est ~70% autour des étoiles Herbig
Ae, ~50% autour des étoiles Herbig Be (ACKE et al. 2010), ~10% autour des étoiles T Tauri (FURLAN
etal. 2006, GEERS et al. 2006) mais sont peu observées dans les disques de débris (CHEN et al. 2006).
De plus, les bandes aliphatiques a 6.9 et 7.3 pum sont observées dans ~55% des Herbig (ACKE et al.
2010) et celles entre 3.4 et 3.6 um sont détectées autour de quelques unes (e.g. SLOAN et al. 1997,
ACKE et VAN DEN ANCKER 2006, HABART et al. 2006).

Enfin, des bandes a 3.43 et 3.53 pm associées aux nano-diamants (e.g. BLADES et WHITTET
1980, GUILLOIS et al. 1999, VAN KERCKHOVEN et al. 2002, HABART et al. 2004b, GOTO et al. 2009)
sont observées autour de HD 97048 et Elias 1. Les bandes a 7.0, 8.5, 17.4 et 18.9 um, attribuées au
fulleréne Cgo sont observées dans un objet (ROBERTS et al. 2012).

23. POLArized Radlation Simulator
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CHAPITRE 1. LA MATIERE SOLIDE DANS L’ESPACE

La figure 1.42(rangées 1 et 3) montre les spectres proche et moyen IR de plusieurs disques
protoplanétaires obtenus avec ISO/SWS (ACKE et VAN DEN ANCKER 2004). A partir des spectres
ISO, Spitzer et sols, SEOK et L1 (2017) ont obtenus des spectres des AIB en soustrayant le continuum

sous-jacent et les autres composantes de poussiére (Fig. 1.42, rangées 1 et 3).

100

[HD 100546 1 1 | 1D 169142

F HD 100453

a0

F, [Iy]

| o Lol i P T L i [#] TR - ——| Y X
' 10 15 5 10 15 5 10 1t
PN T [ nfee HDI100453 (PAH dom.) | o} Hacke [ HD169142 (PAH dom,)
o HDI[:E:‘“,I]_;;_TQ B Ta=Tp0 K a0, =3 50A I T, b2 K 4 a8 23504
e;-g i S ) I st . ssRs | 10 1s0sws P
; ' 1 3 .
= | i I a
o { F 4 I ] 16 E A
= f ! | '
5 fla g2t | J ! P‘ 1 +5 f
= y A k - i‘\_ _;h‘__,\__ 1 'ﬁj -y 1 \N
5 k! ”E{ l"; VS : st
T8 % 0 121431 13 315 6 7 8 9 10 12 14 A 33 35 & T 8 9 W [
e e — T
CHD 179218 115 - HD 97048 1
20 -
=
. 10
Fo
0 L1y el —— J S i S R ] o J S R S
5 10 L5 10 15 5 10 15
= 40} HacBe HDIT9218 (sil, em.) HieHe HIWT048 (PAH dom.) I
e [ Te00K 0a=0, a0k | 255 e |'11Hﬂ& D,.LZ--I.:FS:’TJ. A:'i A djrl:-:l_se& )
T% 30} SOSWS ISOSWS{ 5y SOSHS SSTIIRS | ! Rl
f b ]
gw | , | i }1I.
o t - |
L 10 J ! ] ll+t i \hl j
- B _4 — = 4 W’ 'b“@a'p‘ -
3033 356 7 33 0356 7 % 9 WM 11 M 3 33 336 T B 9 WM 12 M
A (um) A (um) A (um)

FIGURE 1.42 — Spectres d’émission IR de disques protoplanétaires. Les spectres ISO/SWS (1ére et 3¢me ran-
gées) sont tirés de ACKE et VAN DEN ANCKER (2004). Les spectres continuum soustrait mettant en évidence
les signatures des AIB sont tirées de SEOK et LI (2017). Les disques de HD 100546 (en haut a gauche), de

HD 100453 (en haut au milieu), de HD 169142 (en haut a droite) et de HD 179218 (en bas a gauche) sont
étudiés dans le chapitre 3.

L'imagerie directe des AIB 2 8.6 et 11.3 pm montre clairement |'évasement du disque autour de
I’étoile Herbig HD 100546 (LAGAGE et al. (2006), DOUCET (2006), voir aussi la figure 1.43). L'émis-
sion des AIB permet aussi de sonder la structure verticale (BERNE et al. 2015) comme le montre
la figure 1.43 d’'un disque vu de c6té. La comparaison de la distribution spatiale de I'émission des
AIB a celle du continuum a 18.7 um montre que les nano-particules peuvent étre présentes dans
les régions centrales contrairement aux grains microniques (GEERS et al. 2007b) (Fig. 1.43).

Linterférométrie dans le proche et moyen IR peut aussi étre utilisée pour contraindre la distri-
bution spatiale des nano-particules et la structure des disques. Notamment, celle-ci montre la
présence de nano-particules dans les gaps des disques (pré-)transitionnels (KRAUS et al. 2013,
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KLARMANN et al. 2017, KLUSKA et al. 2018).

(orcsec)

(arcsec)

FIGURE 1.43 —Imagerie des AIB dans les disques protoplanétaires. En haut a gauche : Structure verticale du
Hamburger de Gomez et candidat planétaire (BERNE et al. 2015). En bas a gauche : distribution spatiale de
I’AIB a 11.3 pm et du continuum a 18.7 pum dans IRS 48 (GEERS et al. 2007b). A droite : observation de 'AIB
a11.3 pm dans HD 97048 et comparaison avec trois inclinaisons du disque modélisé (LAGAGE et al. 2006).

Persistance et destruction des nano-grains. Des études se sont intéressées a la persistance des
nano-particules aromatiques sous forme de PAH dans les disques. Notamment, SIEBENMORGEN et
KRUGEL (2010) trouvent que les PAH doivent étre détruits rapidement dans les disques par les pho-
tons énergétiques et proposent qu’ils soient renouvelés par le brassage turbulent vertical. D’autre
part, (BERNE et al. 2009) trouvent que 1'émission des PAH, qu'ils soient petits, grands ou ionisés,
augmente et que celle des VSG diminue avec la luminosité UV de I'étoile. Cela suggere que les PAH
résultent de la destruction des VSG. Une étude récente de SEOK et LI (2017) sur un large échan-
tillon de ~70 disques protoplanétaires montre une corrélation positive entre I’augmentation de la
température de I'étoile et la taille des PAH qui va dans le sens de la photo-destruction plus rapide
des plus petits grains soumis a des photons plus énergétiques. Mais le fait que la taille des PAH
ne soit pas corrélée a I'dge du disque suggere que les nano-particules doivent étre renouvelées en
permanence dans les disques possiblement par la collision des corps plus gros.

1.7 Résumé et motivations

La poussiere interstellaire est largement observée dans les différents environnements de la
galaxie et est sensible aux conditions physiques et a I’évolution de ces milieux qu’elle permet de
sonder. Ses propriétés optiques, sa structure, sa taille et sa composition lui conférent des roles
dans la physique, la chimie et la dynamique des environnements interstellaires.

Elle est responsable de laredistribution du rayonnement stellaire des domaines UV et visible
vers I'IR et le millimétrique via I’absorption et I’émission thermique.

Elle participe au chauffage du gaz par effet photo-électrique.

Par leur surface, les grains de poussiere fournissent les sites nécessaires a la catalyse de la
formation des molécules simples comme le Hy et des macro-molécules plus complexes et
influencent I'état d’ionisation.
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Dans cette thése, je m'intéresse aux nano-poussiéres carbonées dans les disques protopla-
nétaires qui sont la phase de formation des systemes planétaires. Ils présentent des conditions
physiques et des structures variées tres différentes du MIS dans lesquelles la poussiere évolue for-
tement. En particulier, les nano-particules, par leur taille et leur mécanisme de chauffage stochas-
tique, permettent de sonder la surface des disques protoplanétaires loin de I'étoile et les régions
centrales des disques ot les grains plus gros sont absents.

La présence de nano-particules dans les disques souléve un certain nombre de questions.

Sont-elles présentes partout a la surface du disque ? Comment leurs propriétés (taille, com-
position, abondance) évoluent a travers le disque, et notamment dans les parties internes ?

Quel est leur impact sur I'évolution du gaz ? Quel est leur role dans la chimie du disque ?
Comment peuvent-elles étre utilisées pour tracer les conditions physiques ?

Les disques sont une phase du cycle de la matiere dans la galaxie. Il est attendu que les nano-
particules s’accrétent sur des grains plus gros et participent a leur croissance dans les régions
denses du MIS avant d’étre a nouveau présentes dans les disques.

Comment les nano-grains se reforment-ils dans les disques ?
Comment survivent-ils aux conditions d’irradiation ?
Sont-ils renouvelés en continu 2 Quels en sont les mécanismes ?

Ces dernieres années, 'observation des disques a grandement bénéficié de 'avenement des
spectromeétres UV (Hubble) et IR dans I'espace (ISO, Spitzer, Herschel), et au sol avec une haute
résolution angulaire et spectrale (VLT), ainsi que de I'optique adaptative et de I'interférométrie
(VLT, VLTI, ALMA/NOEMA). Cependant les disques sont des sources compactes et 'observation
des signatures spectroscopiques des poussiéres est limitée par le manque d’observations spatia-
lement résolues dans I'IR et ne permet d’accéder qu'aux bandes les plus intenses dans les objets
les plus brillants.

De plus I'observation dans I'IR est affectée par :

— un fort continuum di a la diffusion par les grains microniques,

— la présence de bandes telluriques pour les observations depuis le sol,

— I'émission des grains chauds comme les VSG,

— le mélange de signatures associées a des porteurs différents (matiere carbonée et silicates).

Ainsi, il est complexe de distinguer quelle est la contribution de chaque composante. Ce probleme
peut étre surmonté avec les instruments de spectro-imagerie haute résolution angulaire comme
NaCo et VISIR au VLT ou le futur JWST.

Dans ce travail, je fais une étude détaillée d’observations spectroscopiques a haute résolu-
tion angulaire obtenues avec NaCo au VLT et dont I'’analyse permet de mieux comprendre I'évo-
lution des nano-grains de poussiere carbonée dans les disques protoplanétaires. Linterprétation
de ces données nécessite un cadre cohérent qui est apporté par le modele de poussiere THEMIS
présenté dans le chapitre suivant. ]’y montre notamment I'impact d'un certain nombre de para-
metres comme la taille, la composition des nano-grains en fonction de l'intensité et de la dureté
du champ de rayonnement dans les conditions des disques.
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Chapitre 2

Le modele THEMIS

« Voir un monde dans un grain de sable,
Et un paradis dans une fleur sauvage.
Tenir l'infini dans le creux de sa main

Et l'éternité dans une heure. »

William Blake
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CHAPITRE 2. LE MODELE THEMIS

THEMIS est une approche globale pour modéliser la poussiere interstellaire basée sur la me-
sure en laboratoire d’analogues de celle-ci, a savoir carbone hydrogéné a-C(:H) et silicates amorphes.
THEMIS permet de décrire I'évolution de ses propriétés (taille, composition et structure) en ré-
ponse aux conditions physiques locales (intensité et dureté du champ de radiation, densité du
gaz et dynamique). Les grains de poussiere sont le résultat des interactions avec les photons, les
chocs et les rayons cosmiques et qui conduisent a leur transformation, destruction, coagulation
ou l'accrétion de gaz. Ainsi, I'approche de THEMIS est de proposer un scénario cohérent d’évo-
lution de la poussiére a travers les différentes phases du MIS et de le tester en le confrontant aux
observations.

Une série d’articles fondateurs (JONES 2012a;b, JONES 2012a) décrit la composition, la taille et
les propriétés optiques des poussieres carbonées. Connaissant un développement continu, THE-
MIS fait d’améliorations et d’extensions réguliéres (JONES et al. 2013, KOHLER et al. 2014, JONES
2015, JONES et al. 2017). Une version publique est disponible en ligne .

Notamment, THEMIS permet de reproduire les observations du milieu interstellaire diffus
(Fig. 2.9, JONES et al. 2013, YSARD et al. 2015; 2016b), propose une explication au phénomene de
cloud/core shine (JONES et al. 2016, YSARD et al. 2016a), décrit une facon efficace de formation du
H; dans les milieux denses faiblement irradiés (JONES et HABART 2015) et envisage une explica-
tion des DIB par l'inclusion d’hétéro-atomes dans les a-C(:H) (JONES 2014). Utilisant le modeéle
THEMIS, BoccHIO et al. (2014) estiment que le temps de survie de la poussiere soumise aux chocs
produits par les supernovae est court et implique que la poussiére soit reformée dans les régions
denses.

2.1 Lapproche de THEMIS

Le point de départ de la construction du modele THEMIS est de considérer que la composition
de la poussiere et notamment des a-C(:H) évolue en réponse aux conditions physiques de son
environnement (JONES 2012a). En particulier, 'irradiation par les photons UV et les ions, ainsi
que 'augmentation de leur température conduisent a leur aromatisation par dé-hydrogénation
et ré-arrangement de la structure du squelette carboné. JONES (2012a) fournit un cadre unique
et cohérent qui permet de prendre en compte les transformations subies par les a-C(:H). Celui-
ci s'appuie sur le formalisme mathématique des modeles eRCN ? (Sect. 2.1.1) pour les composés
riches en hydrogene et DG (Sect. 2.1.2) pour les composés pauvres en hydrogene. Ce formalisme
relie de maniere univoque la composition, c’est-a-dire le contenu en hydrogene en carbone, aux
propriétés structurelles, a savoir le type de liaisons, aromatiques, oléfiniques ou aliphatiques (Sect.
1.3.1). Considérant expériences de laboratoire et observations (Sect. 2.1.3), JONES (2012a) attribue
aux différentes liaisons les modes de vibration, leur position en longueur d’onde, leur largeur et
leur section efficace (Table 2.2). Ces attributions permettent alors de prédire les spectres observés
dans I'IR proche a moyen (Fig. 2.2).

Le modele optEC* (JONES 2012b) étend ensuite les bases du modeéle en proposant de dériver
plus largement les propriétés optiques des a-C(:H), leur fonction diélectrique et indices de ré-
fraction (Fig. 2.5), depuis I'extréme UV aux longueurs d’onde centimétriques (Sect. 2.1.4) a partir
d’ajustements de mesures de laboratoire et des observations astronomiques.

Enfin, la prise en compte de la taille des particules permet de décrire les effets de la surface et
de la limitation de la taille finie des grains sur les propriétés optiques (modele optEC5)(4) JONES
2012a) (Sect. 2.1.5).

. https://www.ias.u-psud.fr/themis/
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CHAPITRE 2. LE MODELE THEMIS

2.1.1 Lemodele eRCN

Le modele RCN est une théorie qui permet de décrire |'organisation d’'un matériau amorphe a
I’échelle microscopique (PHILLIPS 1979, DOHLER et al. 1980, THORPE 1983, ANGUS et JANSEN 1988,
JONES 1990). Considérant ’absence d’ordre a grande échelle, le modele (e)RCN focalise sur 'en-
vironnement local d'un atome en terme statistique. Il se base sur la prise en compte du nombre
de degrés de liberté et des contraintes imposées a celui-ci. Dans un matériau composé unique-
ment d’hydrogeéne et de carbone, si on néglige I'hybridation (Sect. 1.3.1) marginale sp1 du carbone
(JONES 2012a), alors les fractions atomiques d’hydrogéne Xy et de carbone hybridé sp2 et sp3, Xsp»
et X;p3 sont reliées par :

XH +Xsp2 +Xsp3 =1 (2.1)

Chaque atome pouvant établir un certain nombre de liaisons avec ses proches voisins (1 pour H, 3
pour C sp2, 4 pour C sp3), un réseau tri-dimensionnel est complétement contraint sile nombre de
contraintes est égal au nombre de degrés de liberté (PHILLIPS 1979). Cette condition est donnée
par (DOHLER et al. 1980) :

aXy + bXspp + Xsp3 = 3 2.2)

Ici, a, b et ¢ sont des fonctions qui représentent le nombre de contraintes pour les atomes d’hy-
drogene, de carbone sp2 et sp3, respectivement.

Outre le nombre de liaisons que chaque atome pris individuellement peut établir, la prise en
compte des faits suivants :

— un carbone sp2 est nécessairement associé a un autre,
— la formation d’ilots aromatiques,
— laprésence de groupes terminaux -CH3,

conduit JONES (2012a) a dériver les expressions suivantes :

a=0.5 (2.3)
b=700501-f)+Zf (2.4)
c=7+¢pXy (2.5)

avec:

— f, lafraction de carbone sp2 dans les ilots aromatiques.
f = fnax/e®n7Xu® 4 (2.6)

ol f4x=0.6 est le maximum de la fraction de carbones sp2 dans les ilots aromatiques,
Xmc=0.33 est une fraction critique d’atomes d’hydrogene et §=0.07 paramétrise la pente de
la transition entre les grandes et petites valeurs de f,

— Zreprésente le nombre de contraintes par atome de carbone dans un ilot donné (pour plus
de détails, voir 'annexe A de JONES (2012a) pour les ilots compacts ou linéaires),

— ¢ estla fraction des sites de carbone sp3 remplacés par un radical -CHz, ¢ = 30(Xy - 0.5)?

On définit R, le rapport X3/ Xsp2. Son expression est donnée par :

_ (6Xp— 1) +Y(1-Xp)
 (8-13Xp) +2¢pXu+Yy

(2.7)

avec Y¢ = (7 - 2Z) qui est un parametre caractéristique des carbones aromatiques.

Ces expressions permettent de calculer la proportion de chaque type de liaisons dans le maté-
riau (Table 2.1).

Le modele eRCN est valide pour une proportion 0.20<Xy <0.62. Pour Xy > 0.62, les équations
ne sont plus valides. Pour Xy < 0.20, le modele DG permet de mieux décrire la structure des a-
C(H).
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TABLEAU 2.1 — Désignation et formules des liaisons dans le modele eRCN

Hybridation Liaison Fraction Fraction atomique
Atomes de carbone atomique  Expression Notes
Atomes
H — Xy = Xy
sp?C — Xsp? = Xgp2
N p3 C — X5p3 = Xsps
C-H aro.
sp* CH aro. Xigar = NMar fXgp2 N =Xu/(1-Xn), HI/[C]
Mgy = (no. ilots aro.)/ (no. C)
C-H oléf. et aliph. - pour Xy = 0.5
sp? CH oléf. X2, = un(l- )X (@)
sp? CH, oléf. X%HZ =0
sp® CH aliph. X2y = unXge
sp® CH, aliph. Xy, =0
sp® CHj aliph. Xy, =0
C-H oléf. et aliph. - pour Xy > 0.5
spz CH oléf. X?H = u@-mQa-fXge
sp CH; oléf. Xey, = 2um-1QA- ) Xsp2
sp® CH aliph. XXy = u@-mXgs/0+d)  ¢=30Xy-05)
sp® CH, aliph. Xey, = 2u=DXgs/(1+d)
sp® CHjs aliph. X%HS = 3udXys /A+¢) (1+¢)re-normalisé pour CHz
cc®
sp? C=Caro. Xc=c = %f Xsp2 I Xbond f=0.5e"/(1+¢€")
sp? C=C oléf. Xc=c = 30— X;p2/Xpona X = Xu—Xo)/8,Xo=0.35,5=0.085
Sp3 c-C aliph. Xc-c = X5p3 /Xbond Xbond = Xu + (% + f)Xspz +X$p3

Notes — (a) Le parametre u corrige le fait que seulement les atomes de carbone périphériques
des ilots aromatiques sont hydrogénés, relachant ainsi plus d’atomes d’hydrogéne pour for-
mer des liaisons non-aromatiques : u = {1+ ((1 — m,)/[(1 —XH)/(szpz) —1D}. (b) Le facteur
de normalisation Xpopq est nécessaire parce que le nombre de liaisons dans le modele eRCN
est différent du nombre d’atomes, comme indiqué par le facteur devant les expressions de

la fraction de liaisons sp? C-C.
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2.1.2 Lemodele DG

Le modele DG s’appuie sur le formalisme de TAMOR et WU (1990) qui considere I'introduction
de lacunes de carbone dans une couche de graphite (ou graphene). Chaque lacune de carbone
laisse sur les trois carbones voisins des liaisons pendantes. En considérant que I'hybridation de
ces atomes évolue alors de sp2 vers sp3, ce sont alors six nouvelles liaisons qui peuvent étre for-
meées. Ainsi, si on suppose que le réseau doit étre passivé (c.a.d, pas de liaisons pendantes), la
disparition d’'un carbone est compensée par I'ajout de six atomes d’hydrogene. De plus, la for-
mation d'une lacune conduit a la disparition de trois cycles aromatiques et '’hydrogénation des
carbones adjacents a la perte de 'aromaticité des cycles voisins (Fig. 2.1). La multiplication des
lacunes dans le réseau est décrite par la théorie de la percolation (STAUFFER et AHARONY 1994) et
conduit a la création d’ilots aromatiques.

Si on envisage le modéle DG comme I'empilement de couches de graphite, alors 'apparition
de lacunes peut conduire a la formation de liaisons entre carbones de deux couches successives.
En supposant que ces liaisons croisées ne peuvent se faire qu’entre des carbones sp3, pour des
raisons de contraintes stériques, alors une lacune permet la formation d'un pont aliphatique avec
deux couches voisines au maximum.

FIGURE 2.1 — Réseau de modele DG. Les cercles remplis (ouverts) représentent des atomes de carbone (hy-
drogeéne) dans un réseau aromatique. Les cercles en pointillés indiquent des cycles au caractére aromatique.
(source : JONES 2012a; Fig. 12)

Ainsi, dans le cadre du modele DG, quatre types de liaisons sont a considérer : sp2 >C=Cx, sp3
-CH,-CHj-, -CH et -CH_. JONES (2012a) développe les expressions qui permettent de calculer la
proportion de chaque type de liaisons, Xc=c,pG, Xc-c,0G, XcH,bG €t XcH,, DG, respectivement. Soit
Xpond = %Xspg + 2X;p3 +X, le nombre total de liaisons. On a alors :

3Xgpo
Xc=C,DG = (2.8)
2Xb0nd
2X 13
Xc-¢pG = X, wd (2.9)
on
LXsp3
XcH,pG = b (2.10)
Xbond
(B3-DL)Xsp3
XCH,,DG = P ;” 2.11)
on

avec L, le nombre de liaisons croisées avec des couches graphitiques voisines.

Si le domaine de validité du modele DG s’étend pour des abondances relatives d’hydrogene
comprises entre 0< Xy <0.35, les expériences de laboratoire (ADEL et al. 1989, GODARD et al. 2011)
indiquent un minimum Xy =5% dans les a-C(:H).
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2.1.3 Spectres et grandeurs prédits par les modeéles eRCN/DG

Le formalisme des modéles eRCN/DG permet, pour un taux d’hydrogene donné, de détermi-
ner le type de liaisons et leur abondance relative pour les a-C(:H). En se basant sur des expériences
de laboratoire (DARTOIS et al. 2004a;b, JOBLIN et al. 1994, RISTEIN 1998, WEXLER 1967) et certaines
observations (VERSTRAETE et al. 2001, ROBERTSON 1986), il est alors possible de prédire les spectres
de ces matériaux en associant a chaque type de liaisons leurs modes de vibration. Ces modes de vi-
bration sont caractérisés par une certaine énergie exprimée en fréquence, en nombre ou longueur
d’onde et une section efficace. La table 2.2 relie modes de vibration et types de liaisons.

La profondeur optique 1(v) a une fréquence donnée pour une densité de colonne N¢ pour le
matériau considéré est donnée par :

oc X! (V)
W) _ 5 0Ci% & 2.12)
Nc¢ T Jo gi(Vdv
avec oc,;, la section efficace intégrée par atome de carbone pour labande i ; X?, I’abondance rela-
tive du groupe i; et ki, I'indice de I'état d’hybridation. g(v) est le profil de la bande. On supposera
un profil de Drude pour toutes les bandes (JONES 2012a) :

(yv)?

(V—v0)? + (YV)? @13

gv) =

avec Vg, la fréquence centrale de la bande et v, sa largeur. La figure 2.2 montre les spectres ° prédits
dans larégion 2.5-13.5 pm.

TAMOR et WU (1990) montrent que pour les a-C(:H), I'énergie du gap Eg (Sect. 1.3.4) est reliée
al’abondance d’hydrogéne Xy par la relation :

Eg(eV) = 4.3Xy (2.14)

On peut des lors utiliser indifféremment I'énergie de gap oul’abondance d’hydrogéne pour carac-
tériser le matériau. Il faut bien garder a I'esprit que Eg estliée a la délocalisation des électrons dans
les bandes associées aux ilots aromatiques (Sect. 1.3). Ainsi, E; est directement dépendante de la
taille de ces ilots. ROBERTSON et O’REILLY (1987) dérivent une relation entre le gap et le nombre
de cycles dans les domaines aromatiques, Ny :

2
NR:( >-8 ) (2.15)
EgleV]

Ensuite, JONES (2012a) relie le nombre de ces cycles a la taille de I'ilot aromatique le plus compact,
a,:
a, = 0.09[2Ng + /Ny +0.5]%° (2.16)

Ces grandeurs seront utiles pour prendre en compte l'effet de la taille des grains (Sect. 2.1.5).

2.1.4 Lemodele optEC

JONES (2012a) formalise et établit le lien entre composition, types de liaisons et modes de vi-
bration, c’est-a-dire les propriétés spectroscopiques dans I'IR, posant ainsi les bases du modele
THEMIS. JONES (2012b) étend les bases du modele en proposant de dériver plus largement les
propriétés optiques des a-C(:H), ainsi que leur fonction diélectrique et indices de réfraction, de-
puis 'extréme UV aux longueurs d’onde centimétriques.

5. Le coefficient d’absorption a et T sont reliés par I'intégrale sur la ligne de visée.
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TABLEAU 2.2 — Les modes C-H et C-C considérés pour les modeles eRCN/DG pour les solides a-C(:H) : centre
de bande (vg), largeur (8) et section efficace intégrée(o). (Source : adapté de JONES et al. 2013)

Vo ) o Bande eRCN
no. [cm™!( pm) | [em™!] [x107!8 cm?] assignation désignation
modes C-H d’élongation
1 3078 (3.25) 22,5 1.40 sp? CH; oléfinique, asy. XéHZ
2 3050(3.28) 53.1 1.50 sp* CH aromatique 2H,,
3 3010(3.32) 47.1 2.50 sp* CH oléfinique X2y
4 2985 (3.35) 17.7 1.15 sp? CH, oléfinique, sym. X(23H2
5 2960 (3.38) 29.3 4.00 sp® CHj aliphatique, asy. O X,
6  2925(3.42) 28.9 3.30 sp® CH, aliphatique, asy. Xen,
7 2900 (3.45) 30.0 0.50 sp® CH aliphatique X2y
8 2882 (3.47) 30.2 1.00 sp® CH tertiaire aliphatique X%HZ
9  2871(3.48) 27.8 1.45 sp® CHj aliphatique, sym. $ Xy,
10  2850(3.51) 41.8 2.20 sp® CH, aliphatique, sym. Xen,
modes C-H de déformation
11 1470(6.80) 30.0 0.30 sp® CHj aliphatique, asy. OXZy
12 1450(6.90) 3.0 1.20 sp® CH, aliphatique Xen,
13 1430(6.99) 120.0 0.20 sp? CH aromatique Xen,
14 1410(7.09) 30.0 1.00 sp? CH, oléfinique Xen,
15 1400 (7.14) 30.0 0.10 sp® (CHa)s aliphatique, sym. X3 -
16  1370(7.30) 30.0 0.30 sp® CHj aliphatique, sym. Xy,
modes C-C
17 1600 (6.25) 160.0 0.29 sp? C=C aromatique Xc=c
18 1500 (6.67) 4.0 0.15 sp? C=C aromatique Xc=c
19 1640 (6.10) 40.0 0.10 sp? C=C oléfinique Xc=c
modes C-H supplémentaires et estimés
20 3020 (3.31) 50.0 0.50 sp* CH oléfinique Xy
21 890(11.24) 8.0 0.50 sp* CH aromatique Xer.,
22 880(11.36) 40.0 0.50 sp® CH aromatique Xen,
2 : 2
23 790 (12.66) 50.0 0.50 sp* CH aromatique XCHar
modes C-C supplémentaires et estimés
24 1328(7.53)  600.0 0.10 sp? C-C aromatique X2 o
25  1300(7.69)  720.0 0.05 sp* C-C aromatique X c
26 1274(7.85)  600.0 0.05 sp? C-C aromatique XZ o
27 1163(8.60)  270.0 0.05 sp* C-C aromatique X c
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FIGURE 2.2 — Les spectres eRCN et DG prédits, présentés sous forme de coefficient d’absorption, o, dans la
région 2.5-13.5 pm en fonction de Eg. Les spectres sont tracés pour différentes valeurs d’énergies de gap Eg
allant de 0 eV (gris) a 2.5 eV (violet) par pas de 0.25 eV. Les spectres pour les valeurs -0.1 eV (noir), 0.1 eV
(gris clair) et 2.67 eV (violet) sont également tracés. Les positions centrales des bandes a droite de la ligne
grise verticale (A > 7.3 um) ne sont pas encore bien déterminées par les mesures en laboratoire. (Source :
JONES 2012a; Fig. 13)

Lapproche du modele optEC consiste a proposer un outil pour prédire les propriétés optiques
des a-C(:H) sur une large gamme :

— de composition : des a-C, pauvres en hydrogene (Eg ~0eV) aux a-C:H treés riches en hydro-
gene (Eg ~3eV),

— d’énergies (longueurs d’'onde) : 2.5x 107%-56 eV (0.022 pm-50 cm).

Le but est de fournir un jeu de données cohérentes pour les propriétés des poussieres dans le
contexte astrophysique.

Les travaux de SMITH (1984), ROULEAU et MARTIN (1991), MENNELLA et al. (1995), ZUBKO et al.
(1996) et la base de données JENA (2008) fournissent une large collection de données de proprié-
tés optiques basées sur les mesures en absorption de matériaux carbonés de différentes tailles,
exposés a des températures variées dans plusieurs gammes de longueurs d’onde. A partir de ces
données, le relation de Tauc (TAUC et al. 1966), reliant 'absorption a a I'énergie E via le graphique
VaE = f(E), permet d’estimer le gap optique de Tauc des a-C(:H), assimilé ici a 'énergie de gap
Eg (Sect. 1.3.4)S. Cette relation montre que les propriétés optiques dépendent uniquement du gap
du matériau, ou de maniere complétement équivalente (pour le matériau "bulk"), de sa fraction
d’hydrogene Xy (Fig. 2.3)

Le modele optEC s’appuie d’abord sur la revue détaillée de ROBERTSON (1986). L'étude des
spectres des a-C(:H) (des a-C aux a-C:H) montre la présence claire de deux pics a ~4 eV (~310 nm)
et ~13 eV (~95 nm) et attribués aux transitions m — n* et o — o *, respectivement. Un troisieme pic
a ~6.5 eV (~190 nm) est attribué aux ilots aromatiques Cg. Le profil de ces bandes g;(E) s’appuie
sur celles du graphite et du diamant qui sont ajustées expérimentalement par :

ln(i) 1 (2.17)
Eo i '

2
207
avec Eg ;, 'énergie au centre de bande et en supposant o; = 0.3 eV, la largeur de chaque bande.

gi(E) = exp{—
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FIGURE 2.3 — Graphique de Tauc. Les données sont celles utilisées dans JONES (2012b). L'énergie de gap Eg
décroit de bas (vert) en haut (gris clair). (Source : JONES 2012b; Fig. 2)

Pour les énergies supérieures a Egyy=16 €V, le profil de la bande o — o * est modifié pour tenir
compte de la section efficace dans 'extréme UV (EUV) et les rayons X :

E -2.5
g:(E) = gi(E) x { B } pour E > Egyy (2.18)

EUV
Cette asymétrie dans la bande est identique au formalisme 2-TL (2 oscillateurs Tauc-Lorentz) de
KASSAVETIS et al. (2007).

Aux basses énergies, ou E < E’; (avec E’; =4.5 - (Eg/1.2)), pour tenir compte de la tendance li-
néaire des propriétés optiques (JONES 2012b; Fig. 1), il faut alors considérer que la partie complexe
de I'indice de réfraction pour un matériau donné k(E,Eg) oc EY avec y = 2(Eg - 0.07).

Il est deés lors possible de calculer la partie imaginaire k(E,Eg) de I'indice de réfraction com-
plexe pour toute la gamme de composition des a-C:H :

3
k(E,Eg) =) {f(Eg+)Si(Bgs) + f(Eg-)S;(Eg-} gi(B) (2.19)
i=1

avec g; (E) le profil de bande défini par I'Eq. 2.17, f(Eg,) et f(Eg_) sont les fractions des a-C:H (gap
élevé) et a-C (petit gap), respectivement et sont données par :

(Eg - Eg—)

E..)=
f )= g

yf(Eg—) =1 _f(Eg+) (220)

On a Eg- =-0.15 eV et Eg, ~2.6 €V. S; est un facteur de normalisation de la force de la bande i
normalisée a labande 0 —o+.i=1,2,3 pour les bandes Cg, n— 1%, 0 —0*. Pour Eg,,onaS; » 3 = 1.65,
0.60, 1.00 et pour Eg_, on a Sy » 3 = 0.00, 0.30, 1.00. Cette modélisation est en bon accord avec les
indices dérivés des expériences de laboratoire. La Fig. 2.4 montre le résultat de cette modélisation.

Létape suivante est la prise en compte des bandes IR déterminées dans les sections précé-
dentes dans le cadre des modeles eRCN/DG. La contribution k), a I'indice k est donnée par :

kp =0cNcA/(@n) = hcocN¢/(4nE) (2.21)

avec N¢ le nombre de carbone par unité de volume dans le matériau considéré tel que :

X X -1
Ne(Eg) = pgni‘) {1 o i{XH) } 2.22)
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FIGURE 2.4 - Partie imaginaire de I'indice optique, k pour des a-C(:H) avec Eg =0, 0.5, 1.5 et 2.67 eV (gris
foncé, rose, jaune-et violettes, respectivement). Les lignes pointillées verticales marquent le centre des
bandes n—n*, Cg et 0 —o* 2 4.0, 6.5 et 13 eV, respectivement. (Source : JONES 2012b; Fig. 7)

avec p(Xy) [g.cm_3] ~ 1.3 + 0.4 exp[-(Eg + 0.2)], la masse volumique du matériau, mc est la masse
de l'atome de carbone.
Pour obtenir I'indice k dans I'IR, on ajoute alors les différentes contributions :

n { hCGC,]‘(E) } 2.23)

kir(E,Eg) = k(E,Eg) + Nc(Ey) JZ:l InE

Lindice de réfraction complexe s’exprime comme m = n+ik. Loutil KKTOOL®, basé sur les re-
lations de Kramers-Kronig, permet alors de calculer la partie réelle n. La Fig. 2.5 montre les parties
imaginaires k et réelles n pour toute la gamme de composition des a-C(:H).

On remarquera que la conductivité électrique des matériaux, qui dépend a la fois de la perco-
lation du réseau aromatique et des propriétés semi-conductrices des a-C(:H) peut avoir un impact
sur les propriétés optiques. De fait, JONES (2012a) explique que les a-C(:H) présentent des ilots aro-
matiques entourés de matériaux aliphatiques (isolants) ou oléfiniques (semi-conducteurs). Ainsi,
il existe une barriere d’activation de la conductivité qui peut notamment produire des effets a
grande longueur d’onde. En pratique, la conductivité des a-C(:H) est faible et cet effet est limité.
JONES (2012a) conclue que I'impact de la conductivité sur les propriétés optiques peut étre négligé
a grande longueur d’'onde dans le contexte du milieu interstellaire.

2.1.5 Propriétés dépendantes de la taille

Précédemment, on s’est intéressé a définir un cadre permettant de relier la composition des
a-C(:H) aux types de liaisons (JONES 2012a) et a leurs propriétés optiques (JONES 2012b) sans tenir
compte de la taille. Celle-ci a pourtant un role considérable dans les propriétés des a-C(:H), surtout
pour des particules de rayon sub-nanométrique. JONES (2012a) permet d’inclure cet aspect qui se
manifeste par les effets de surface et la limitation de la taille des ilots aromatiques.

Jusque 13, les propriétés dérivées étaient celles d'un solide, c’est-a-dire un matériau dont le
rapport volume/surface est important, et dépendaient donc principalement de la structure au
cceur du matériau. Pour les particules sub-nanométriques, ce rapport s’'inverse et on ne peut plus
négliger les effets de surface a laquelle se trouvent des carbones présentant des liaisons pendantes.
Si on considere que la passivation de la surface se fait uniquement par hydrogénation et non
par réorganisation de celle-ci (qui modifierait les propriétés du matériau), il y a alors un exces
d’atomes d’hydrogene. Ceux-ci ne modifient pas la structure globale, ni le gap du matériau mais

6. https://hera.phl.uni-koeln.de/~ossk/Jena/pubcodes.html

64


https://hera.ph1.uni-koeln.de/~ossk/Jena/pubcodes.html

CHAPITRE 2. LE MODELE THEMIS

0.01
X
10
107®
0.1 1 10 100 1000
wavelength [ micron ]
(=]

0.1 1 10 100 1000
wavelength [ micron ]

FIGURE 2.5 - Parties imaginaire k (haut) et réelle n de I'indice optique complexe pour des énergies de gap
Eg allant de 0.1 eV (noir) a 2.67 eV (mauve). (Source : JONES 2012b; Fig. 9)
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affectent le spectre par 'augmentation du nombre de groupements -CH,, (n<3) (voir annexe A,
JONES 2012a; pour plus de détails). La considération d’atomes d’hydrogene supplémentaires a la
surface est appuyée par les expériences de laboratoire qui montrent que le taux minimal d’hydro-
gene dans les a-C(:H) est de ~5% (ADEL et al. 1989, GODARD et al. 2011).

D’autre part, la taille des particules affecte le gap du matériau car celle-ci impose une limite
supérieure a la taille des ilots aromatiques (Eq. 2.14, 2.15, 2.16). La forme et 'amplitude des bandes
n—mnx* et Cg dépendant de ces ilots aromatiques, limiter leur taille revient a limiter leur absorption,
en particulier a grande longueur d’onde (voir annexe B, JONES 2012a; pour plus de détails). On
notera en particulier que les changements de la partie imaginaire del'indice de réfraction k induits
par la diminution de la taille permettent d’expliquer la bosse a ~217 nm. Les figures 2.6 et 2.7
montrent I'effet de la taille sur I'énergie de gap et 'efficacité de I'absorption. On remarque que
pour les grains aliphatiques avec a=100 nm la diffusion domine dans1'UV-visible-proche IR. A plus
grande longueur d’onde, c’est 'absorption qui domine. Pour les grains aromatiques, absorption et
diffusion contribuent a I'extinction dans 'UV-visible-proche IR. A grande longueur d’onde, du fait
de leur conductivité, I'absorption est trés grande par rapport a celle des grains aliphatiques. Les
grains de 0.5 nm ne diffusent pas et que ce soit pour les grains aromatiques ou aliphatiques, leur
conductivité étant limitée, I'absorption se fait dans le 'UV-visible et dans les bandes IR.

3f ' '

— 250

E, [ eV

band gap,

particle radius [ nm |

FIGURE 2.6 — Enérgie de gap selon la taille du grain de poussiére pour différentes proportions d’hydrogéne
Xpg(Source : JONES 2012a; Fig. 2)

La prise en compte de la taille des particules permet de décrire d'une maniere continue la tran-
sition entre solide et molécule. Par exemple, pour un matériau avec une proportion d’hydrogéne
Xy=0.5, le nombre d’atomes de carbone par particule est de = 108 pour une particule de 100 nm,
~ 107 pour 30 nm, =~ 10° pour 10 nm, = 10 pour 3 nm, =~ 300 pour 1 nm et = 60 pour 0.5 nm (JONES
2012a).
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FIGURE 2.7-AQps/ a et AQex/ a en fonction de lalongueur d’onde pour un grain de rayon a=100 nm (haut)
et a=0.5 nm (bas) (Source : JONES 2012b; Fig. 10,13)
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2.2 Le modele THEMIS

En tant que modele de poussiere interstellaire, THEMIS se base sur I'utilisation des propriétés
optiques issues de mesures de laboratoire pour dériver les sections efficaces d’extinction, d’ab-
sorption, de diffusion et de polarisation. Le modéle eRCN/DG-optEC, décrit dans les sections pré-
cédentes (et en détail dans JONES 2012a;b, JONES 2012a), fournit une méthode pour déterminer
ces propriétés dans le cas d’a-C(:H) qui présentent une large gamme de composition, allant des
structures diamants sp3 aux graphites sp2 en passant par les polymeéres organiques.

Loutil DustEM ’ (COMPIEGNE et al. 2011) est utilisé pour calculer I'émission et I'extinction
des grains étant données leur distribution de taille et leurs propriétés optiques et thermiques. Le
température des grains est calculé selon le formalisme de (DESERT et al. 1986). On notera que
DustEM se place dans le cas optiquement fin.

2.2.1 Populations de poussiére

La composition des silicates utilisés par THEMIS est décrite dans KOHLER et al. (2014). Celle-ci
consiste en des silicates amorphes dont 10% du volume est occupé par des nano-inclusions de fer
Fe et sulfure de fer FeS. Les constantes optiques des inclusions Fe/FeS, dans les porportions 70%/
30%, sont tirées des travaux de ORDAL et al. (1985; 1988) et POLLACK et al. (1994), respectivement.
La théorie des milieux effectifs de Maxwell-Garnett permet dans un premier temps de calculer
les propriétés optiques des inclusions métalliques et dans un second temps, celles des silicates
contenant ces inclusions. Par ailleurs, deux types de silicates amorphes ayant soit une composi-
tion similaire a celles de I'enstatite MgSiOs, soit de la forsterite Mg,Si04 (SCOTT et DULEY 1996).
Chaque type représente 50% de la masse totale des silicates.

On considere que :

— les a-C(:H) ayant fondamentalement une continuité de composition et de taille, leur expo-
sition au champ de radiation interstellaire moyen pendant 10® années conduit & une aro-
matisation des particules (sub-)nanométriques jusqu’a une profondeur de 20 nm (JONES
2012b, JONES et al. 2014). Les grains de taille supérieure ont une structure cceur alipha-
tique/manteau aromatique a-C:H/a-C (JONES 2012a;b, JONES 2012a),

— Tlintérprétation des observations de Planck (PLANCK COLLABORATION et al. 2011a;b) montre
que la SED de la poussiere a grande longueur d’onde dans le MIS diffus est bien ajustée par
un corps noir modifié unique avec T=18 K, § =1.8 et suggere que 'émission est dominée
par une seule population de grains. Dans le cadre de THEMIS, ces grains présentent une
structure cceur silicaté avec inclusions de Fe/FeS /manteau aromatique a-Silg,/pes/a-C avec
une épaisseur de 5-10 nm. (KOHLER et al. 2011; 2012; 2014).

Ainsi, trois populations de poussiere sont considérées par THEMIS :

— des nano-particules a-C (a < 20 nm) ayant une distribution de taille en loi de puissance avec
des propriétés optiques fortement dépendantes de la taille et de la composition,

— des gros grains cceur/manteau (CM) a-C(:H)/a-C (a~160 nm) avec une distribution de taille
log-normale, et

— des gros grains CM a-Silg, pes/a-C (a~140nm) ayant une distribution de taille log-normale
formés par accrétion de carbone et coagulation de nano-particules a-C sur leurs surfaces.

La figure 2.8 donne une représentation de la distibution de taille des différentes populations de
poussiere.

Le modele de poussiere THEMIS standard pour le MIS diffus utilise ~200 ppm (partie par mil-
lions) de carbone (~140 ppm dans les nanoparticules a-C, ~50 ppm dans les grains CM a-C:H/a-C
et ~10 ppm dans les manteaux a-C des grains a-Silge/ges), ~110 ppm d’oxygene,~45 ppm de ma-
gnésium, ~32 ppm de silicium, ~19 ppm de fer et ~3 ppm de soufre dans les inclusions FeS (YSARD

7. https://www.ias.u-psud.fr/DUSTEM/index.html
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etal. 2015). Cependant, il faut noter que 'abondance du carbone est probablement trés variable et
sensible a la densité locale et aux conditions du champ de rayonnement (JONES et al. 2013, JONES
2014; 2016, YSARD et al. 2015).

Les nano-particules a-C, les grains CM a-C:H/a-C et les a-Silge/pes/a-C comptent respective-
ment pour ~23%, ~8% et ~69% de la masse de poussiére.

La figure 2.9 faite la synthése du modele standard THEMIS pour le MIS diffus a travers la dis-
tribution de tailles, I'extinction IR-visbile-UV, I'extinction dans I'IR proche a lointain et la SED
prédits. On remarque que les observations sont bien reproduites et il est possible d’y associer les
populations responsables :

— les a-C sont responsables de I'émission dans les bandes IR, de I'émission continuum dans le
proche et moyen IR, de I'extinction dans le lointain UV et de la bosse a 217 nm,

— les gros grains, quant a eux, sont responsables de I’extinction dans le visible et le moyen IR,
de I'émission dans I'IR lointain et le sub-millimétrique et contribuent a I'extinction dans
I'uv.

La figure 2.10 montre la contribution relative de chaque population a la SED.

10 30 100 NmM rads

a-C:H/a-C

core / mantle

a-Silre/a-C

core / mantle

FIGURE 2.8 - Les populations de poussiéres en coupe transversale. Dans la partie supérieure, les grains a-
C:H/a-C sont représentés, ol le noir représente la matiére riche en aromatiques et le blanc la matiere riche
en aliphatiques. Dans la partie inférieure, les grains de silicate amorphe (vert) sont représentés avec un
manteau a-C coagulé/accrété de 5 nm d’épaisseur. Les rayons des particules sont indiqués sur une échelle
logarithmique. (Source : JONES et al. 2013; Fig. 1)

2.2.2 Evolution de la poussiere

Des variations de la SED de la poussiére sont clairement observées entre MIS diffus et nuages
moléculaires : diminution de la température, augmentation de ’'opacité et de I'indice spectral me-
surés a partir de I’émission thermique dans I'IR lointain/sub-mm, diminution du rapport d’in-
tensité de I'IR moyen et lointain, et augmentation de la diffusion a courte longueur d’onde (voir
introduction du chapitre). Ces observations sont interprétées en termes d’évolution de la pous-
siere : croissance des grains et formation d'un manteau de glace.

La capacité de THEMIS a reproduire les variations des SED observées aussi bien pour le MIS
diffus (YSARD et al. 2015, FANCIULLO et al. 2015) que pour le milieu dense (KOHLER et al. 2015,
YSARD et al. 2016a) sont en accord avec les mesures d’extinction.

Considérant I'évolution de la poussiére, JONES et al. (2014) supposent que les grains accrétent
des especes gazeuses et sont susceptibles de former un manteau de carbone amorphe. Dans le
MIS diffus, ol la poussiére est exposée au champ de radiation interstellaire, le manteau est dé-
hydrogéné par les photons UV et est aromatisé. Dans les régions plus denses, cependant, ou le
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FIGURE 2.9 - Modele standard THEMIS pour Ny = 10%° H cm~2 et Go=1 pour I'ISRF : distribution de taille (en
haut a gauche), extinction proche IR-UV (en haut a droite), extinction IR (en bas a gauche), et la SED de la
poussiere compleéte (en bas a gauche).Les totaux sont indiqués par les lignes pleines (rouges). Les données
sur I'extinction sont tirées de MATHIS (1990). Les données d’observation dans le graphique en bas a gauche
sont : les spectres ~5-15 pm ISOCAM/CVF d’ISO et ~100-1000 pm de FIRAS/COBE, la mesure AROME a
3.3 um en bande étroite (triangle) et photométrie DIRBE/COBE (carrés) (JONES et al. 2013).
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FIGURE 2.10 — Contributions relatives des composantes a la SED : a-C (tirets simples pointillés), a-C :H/a-
C (tirets triples pointillés), a-Sil/a-C (pointillés). On peut noter que la population de petits grains a-C(:H)
contribue pour =45% de 1'émission totale a 60 um et ~13% de 1’émission totale a 100 um. (Source : JONES
et al. 2013; Fig. 4)
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FIGURE 2.11 - Spectres de bande d’émission a 3-14 pm (gauche) et 3.1-3.7 um (droite) en fonction de la
bande interdite a-C(:H) du matériau, Eg (eV). (Source : JONES et al. 2013; Fig. 11)

rayonnement est plus faible, les atomes d’hydrogéne ne sont plus arrachés et les manteaux accré-

tés sont plutot riches en aliphatiques (a-C:H). En raison de la formation de ces "deuxiémes" man-
teaux, la composition des grains de poussiere change et on parle alors de grains coeur/manteau/manteau
(CMM). Cela a une influence sur la facon dont les particules absorbent, émettent et diffusent la
lumiere. On notera, entre autres, une augmentation de I'indice spectral 5 et de I'albédo des pous-
sieres, ce qui concorde avec les observations des nuages sombres.

De plus, on considere que la coagulation ou le collage des grains conduit a la formation d’agré-
gats dans les régions plus denses du MIS. On parle alors d’agrégats/manteaux/manteaux (AMM).
Les calculs prédisent que la température des grains diminue et que ’émissivité des agrégats dans
I'IR lointain/sub-mm augmente par rapport aux grains individuels (KOHLER et al. 2015). Ces agré-
gats diffusent efficacement la lumieére dans le visible-moyen IR (YSARD et al. 2016a).

Dans ces régions plus denses, ou le rayonnement est atténué et donc plus faible que dans
le MIS diffus, des manteaux de glace peuvent également se former sur la surface des agrégats
(AMMI ®). En raison de la formation d'un manteau de glace, la taille des grains continue de croitre,
ce qui entraine une augmentation supplémentaire de ’émissivité et une diminution de la tempé-
rature. Bien que la composition des grains change, elle n’a aucune influence sur I'indice spectral
B.

Dans les régions de formation stellaire, la poussiere évoluée des nuages denses est exposée
aux champs de radiation intenses des jeunes étoiles voisines a la surface des PDR ou des disques
protoplanétaires. Les grains et agrégats sont transformés ou détruits rapidement par les photons
et les chocs induits par les vents générés par les étoiles. Dans son travail de these, T. Schirmer
s’intéresse a 1’évolution et aux signatures de ces grains dans les PDR dans le cadre de THEMIS. Cet
aspect reste a explorer a la surface des disques protoplanétaires.

La figure 2.12 schématise cette évolution de la poussiére du milieu diffus vers les phases denses
ol la partie de droite montre des grains avec des manteaux a-C plus épais.

8. I pour icy
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FIGURE 2.12 - Vue schématique du cycle de vie de la poussiere interstellaire en termes de pistes d’évolu-
tion : Les pistes de "transformation parallele" qui ménent a une évolution en douceur sont horizontales
(c.-a-d. I'accrétion et la photo-transformation) et les pistes "croisées" qui ménent a un transfert de masse
important entre les tailles de grains (c.-a-d. la coagulation et la désagrégation) sont diagonales et verticales.
Qualitativement, I'ombrage rouge reflete la densité, ny et 'ombrage violet, a I'extréme droite, représente
des champs de rayonnement Gy élevés. (Source : JONES et al. 2013; Fig. 16)
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2.3 Spectres d’émission en fonction des propriétés des nano-grains car-
bonés et des conditions d’excitation

2.3.1 Espace des parametres

Comme il a été précisé dans la section précédente, I'outil DustEM (COMPIEGNE et al. 2011) est
utilisé pour calculer les spectres d’extinction et d’émission. Notamment, il est possible d’investi-
guer l'effet des parametres comme la taille, la pente de la distribution de tailles, 'intensité et la
dureté du champ de rayonnement sur la SED.

2.3.1.1 Influence de la distribution et taille minimale des nano-particules

La figure 2.13 montre les SED pour la poussiére exposée au champ de radiation interstellaire
local (ISRF?) de MATHIS et al. (1983) avec différentes intensités. Trois parametres sont variés ici :

— lintensité de I'ISRE exprimée en valeur de Gg qui correspond au flux intégré dans 'UV entre
6 et 13.6 eV avec Gy = 1 pour un flux de 1.6 x 1073 erg.cm™2.s~! (HABING 1968),

— la taille minimale des a-C avec 0.4< a,,;, <1 nm,

— la pente « de la distribution de tailles des petits a-C avec -6< a <-2. Le nombre des plus
petits a-C diminue par rapport aux plus grands quand o augmente.

On notera qu’'on ne considére pas ici de variations de composition et de propriétés optiques en
fonction du rayonnement.

L'émission continuum dans le proche IR et celle dans les bandes diminuent quand « et a,;;,
augmentent. Notamment, la bande a 3.3 pm est particulierement sensible a la taille et est quasi-
ment absente pour a,,;,=1 nm. Pour des valeurs de 1=Gy <100, avec a=-5 ou -6, quand a,,;, passe
de 0.4 a 1 nm, le rapport de l'intensité des bandes 3.3/11.3 pm diminue d'un facteur ~100. Cela
traduit le fait qu’il n’y a pas de petits grains assez chauds émettant dans le proche IR.

Par ailleurs, pour a,;;,=0.4 nm, les nano-particules émettent un fort continuum dans le proche
IR qui diminue tres fortement pour a,;;;,=1 nm. De plus, le rapport de la bande a 3.3 pm au conti-
nuum a 2 pm 3.3/2 um diminue d’un facteur ~3 quand a,,;, passe de 0.4 a 1 nm. Ainsi, le modéle
THEMIS prédit que les particules sub-nanométriques a-C émettent un fort continuum du fait de
leur structure. Cela s’explique par le fait que dans I'approche de THEMIS, la distribution de tailles
de grains est continue entre le solide et les nano-particules qui conservent des propriétés intermé-
diaires entre molécules et solides. La figure 2.14 compare la SED prédite par THEMIS et DESERT
et al. (1990), DRAINE et L1 (2001), COMPIEGNE et al. (2011) en utilisant leur distribution de taille
standard (Fig. 2.18). On constate qu’en effet, THEMIS prédit un continuum dans le proche IR su-
périeur a celui des autres modeles. D’'un point de vue observationnel, I’émission du continuum
dans I'IR proche par les a-C sub-nanométriques est suggérée dans différents environnements in-
terstellaires (e.g. PARADIS et al. 2019) et les disques protoplanétaires (e.g. KLARMANN et al. 2017).

2.3.1.2 Influence de l'intensité du champ de rayonnement

Sur la figure 2.13, on voit comme attendu, que I'émission des nano-particules, qui subissent
des fluctuations de température, varie linéairement avec Gy (~1072°,10723,1072! erg/s/H pour
Go=1,100,10*, respectivement). En revanche, I'émission des gros grains, a 'équilibre thermique,
montre un comportement plus complexe, augmentant mais aussi se décalant vers les petites lon-
gueurs d’'onde quand Gy augmente et s’explique par 'augmentation de leur température d’équi-
libre T4 avec le flux de photons incidents. La figure 2.15 présente la température d’équilibre T,
en fonction de Gy pour les différentes populations de grains. Pour Gg=1, la température d’équilibre
des gros grains est T,; ~18 K, I'émission de corps noir pique a ~160 pm. Pour Go=100, T.; ~40 K,
le corps noir pique a ~75 pm. Pour Go=10%, Teq ~80K, le corps noir pique a ~35 pm. Pour Go=108,
Teq ~700 K, le corps noir pique a ~4 pm et les bandes silicates sont alors visibles vers 10 et 20 pm.

9. InterStellar Radiation Field
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FIGURE 2.13 — SED de la poussiere dans I'IR. De gauche a droite, a,;;, vaut 0.4, 0.6, 1 nm. De haut en bas,
Go vaut 1, 10%, 10* puis 108. Sur chaque graphique, a prend les valeurs -2 (bleu), -5 (noir) et -6 (rouge). Les
contributions des petits a-C (trait plein), des gros a-C:H/a-C (pointillés) et a-Silg,/res /a-C (pointillés-tirets-
longs) sont distinguées. L'émission totale est en trait plein épais.
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FIGURE 2.14 — Comparaison des SED de la poussiére dans I'IR pour THEMIS (noir) a d’autres modeles COM-
PIEGNE et al. (2011) (tirets gris), DESERT et al. (1990) (pointillés gris),DRAINE et L1 (2001) (tirets pointillés
gris). Les distributions de tailles sont présentées dans la figure 2.18.
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Dans le cas des nano-particules, T, est la température équivalente a 'énergie moyenne absor-
bée. Pour des nano-particules avec un rayon a=0.4 nm, T,, vaut ~65 K, ~70 K, >100 K et >1000 K
pour Go=1,100,10* et 10%, respectivement. Ces "températures" élevées des nano-particules sont
liées au chauffage stochastique et expliquent la possibilité qu’elles ont d’émettre dans I'IR proche
et moyen. Pour les nano-particules avec a~1.3 nm, a mesure que Gy augmente, elles atteignent
I'équilibre thermique avec le champ de rayonnement et par conséquent suivent le méme type de
comportement que les grains plus gros. Pour ces nano-particules, le chauffage stochastique do-
mine jusque Go=10%. Les a-C avec a~10 nm sont en revanche a I'équilibre quelque soit I'intensité
du champ de rayonnement.

— a = 4.0e-01 nm (a-C)
—— a=1.3e+00 nm (a-C) B
— a=11le+01 nm (aC) e

a = 1.5e+02 nm (a-C:H/a-C)

a = 1.5e+02 nm (a-5Sil)

temperature [K]

4 T Tmoy

T T T T T T T T
107 10! 102 103 10* 10° 10% 107 108 10%
Go

FIGURE 2.15 — Températures d’équilibre T, (trait plein) et moyenne T, (tirets) pour des a-C de rayon
a=4nm (bleu), ~1.3 nm (cyan), ~10 nm (magenta), un a-C:H/a-C (gris) et a-Sil (vert) de ~150 nm en fonction
de Go. Pour les grains a I'équilibre thermqiue, on a Teq=T 0y

2.3.1.3 Influence de la dureté du champ de rayonnement

La figure 2.16 permet d’illustrer I'effet de la dureté du rayonnement, c’est-a-dire l'effet de
I'énergie moyenne des photons incidents absorbés. Elle montre les SED pour la poussiere irradiée
par des corps noirs de température effective T, ¢ de 5000,10000 et 30000 K et pour différentes
valeurs de Gg. Les valeurs standards a,;;,=0.4 nm et a=-5 sont gardées constantes.

Lorsque T, ¢ augmente et donc la dureté, I'énergie moyenne des photons absorbés < E ;55 >
par des nano-particules de rayon a=0.4 nm augmente : < E4ps >~3.8, ~5.2 et ~11 eV pour T, r=5000,
10000 et 30000 K, respectivement. Pour des valeurs de Gy faibles, entre 1 et 100 voire 10%, quand
Terr passe de 5000 a 30000 K, les rapports de I'intensité :

— des bandes 3.3/8.6 et 3.3/11.3 um augmentent d'un facteur ~6 et traduisent I'augmentation
de I’émission dans la bande a 3.3 um avec la dureté.

— delabande a 3.3 ym au continuum a 2 ym diminue d'un facteur ~7 du fait de 'augmenta-
tion de I’émission continuum dans le proche IR.
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Ainsi, les émissions continuum proche IR et dans la bande a 3.3 pm par chauffage stochastique
augmentent avec la dureté et dépendent donc fortement de la température de la source irradiante.

On note ensuite que l'intensité du champ de radiation exprimée en terme de Gy correspond a
une grandeur normalisée au flux UV. Ainsi, a Gg constant, le flux de photons dans le visible et I'IR
diminue quand T, rf augmente (de gauche a droite). Cela se traduit :

— pour Go=1, par une température d’équilibre T, des gros grains plus basse : T.; ~40,19,14 K
pour T, £=5000,10000,30000 K, respectivement.

— par une émission IR globalement plus basse.

Si on regarde maintenant I'évolution des différents rapports avec Go pour T, ¢ constant (de
haut en bas), on constate que :

— pour Gy < 10% les rapports de bandes 3.3/8.6 et 3.3/11.3 pm sont quasiment constants ou
varient peu et s’expliquent par le méme mécanisme de chauffage, stochastique, des nano-
particules,

— pour Gy=10%, le rapport 3.3/2 um est divisé par 3 pour Tefr=5000 K da a I'excitation multi-
photon des nano-particules. Le rapport reste constant pour T, r=10000 et 30000 K car seul
le chauffage stochastique contribue a I’émission dans le proche IR.

— pour Gy=108, les rapports 3.3/8.6 et 3.3/11.3 pm augmentent fortement et le rapport 3.3/2 um
chute. Ces variations sont liées a la contribution importante des grains chauds a I'équilibre
thermique. En particulier, pour T, ¢ r=5000 K, les bandes IR des nano-particules ne sont plus
visibles.

On note que dans le cas Go=10%, la température d’équilibre des gros grains Teq ~1700, ~700,
~500 K pour T, s r=5000,10000,30000 K,respectivement. Celle des nano-particules dépasse les 2000 K
dans les trois situations. Pour T, 7 r=5000 K et Go=108, les températures d’équilibre Teq des grains
sont élevées et doivent conduire a leur transformation/destruction rapide. Ains la SED prédite
dans ces conditions n'est sans doute pas réaliste. Pour T, ££=10000 ou 30000 K, les conditions
sont extrémes pour les nano-particules qui doivent étre détruites rapidement. Mais les tempé-
ratures d’équilibre des grains plus gros sont viables et leur transformation/destruction progres-
sive pourrait représenter un réservoir pour former de nouvelles nano-particules. Notamment,
Tefr=10000 K et Go=108 sont des conditions qui se retrouvent dans les régions internes des disques
protoplanétaires autour des étoiles Herbig (voir chapitres suivants).

2.3.1.4 Influence de la composition et de la taille minimum des nano-particules entre 3 et
4 pym

La figure 2.17 explore les effets de a,;;;, et de la composition sur la SED des nano-particules
entre 3 et 4 um (en lien avec mon étude de quatre disques protoplanétaires (BOUTERAON et al.
2019) chapitre suivant de la thése). L'évolution progressive d'une composition plutdt aromatique
(Eg=0 eV) vers une composition plutdt aliphatique (Eg=2.4 eV)(de gauche a droite, de haut en
bas) s'accompagne d’une évolution des signatures observées. Notamment, pour Eg=0 eV, seule la
signature aromatique a 3.3 um est visible. Puis de Eg=0.1 a 0.6 eV, les signatures aliphatiques entre
3.4 et 3.5 um apparaissent et les rapports de bandes aromatique/aliphatiques s'inversent. A partir
de E¢=0.8 eV, la signature aromatique a 3.3 um disparait au profit des signatures oléfiniques entre
3.25 et 3.4 um en raison du taux d’hydrogene Xy qui tend a réduire I'aromaticité. Entre E¢=0.8 et
2 eV, I'’émission dans les bandes oléfiniques croit plus rapidement que celle des bandes alipha-
tiques. Pour Eg=2.4 eV, ce sont les signatures aliphatiques qui dominent I’émission.

Si on regarde maintenant !'effet de I'augmentation de a,,;,, on observe pour des composi-
tions aromatiques (Eg=0-0.1 eV) que I'émission dans la bande aromatique a 3.3 pm due aux a-C
(sub-)nanométriques diminue et que celle du continuum adjacent augmente. Ce dernier point
s’explique par le fait que les calculs sont effectués a masse constante. Ainsi, la masse qui ne se
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FIGURE 2.16 - SED de la poussiere dans I'IR. De gauche a droite, la température du corps noir irradiant vaut
5000, 10000 et 30000 K. De haut en bas, Gy vaut 1, 102, 10* puis 108. Les contributions des petits a-C (trait
plein), des gros a-C:H/a-C (pointillés) et gris a-Silge/res (pointillés-tirets-longs). Lémission totale est en trait
plein épais.
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trouve plus dans les plus petits grains est répartie dans les grains plus gros augmentant méca-
niquement le continuum. Cet effet est accentué par le fait que les grains aromatiques plus gros
sont meilleurs conducteurs (ilots aromatiques plus grands) que les plus petits et donc plus émis-
sifs dans le proche IR. Pour des compositions aliphatiques (Eg grand), les grains sont isolants et
émettent peu de continuum dans le proche IR. Ainsi 'émission se fait principalement dans les
bandes IR et explique la convergence des SED pour Eg plus élevé.

E,=0.00 eV

E,=0.10 eV

an
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a,,=1.00 nm
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FIGURE 2.17 - SED de la poussiére entre 3 et 4 um. De gauche a droite, et de haut en bas, E; augmente de
0 eV a2.4eV. Pour chaque graphique la SED est tracée pour a;;;,= 0.4 nm (bleu), 0.7 nm (vert), 1 nm (rouge).
Les centres des bandes associées aux liaisons aromatiques (tirets pointillés noirs), oléfiniques (tirets gris) et
aliphatiques (pointillés mauves) sont représentés. (Source : BOUTERAON et al. 2019; Fig. 8)

2.3.2 Contribution des nano-particules

On a vu que I'’émission dans les bandes IR provient essentiellement des nano-particules. Or,
dansle modele THEMIS, celles-ci présentent une distribution de taille allant du sub-nanométrique
a 20 nm. Pour affiner notre compréhension de la contribution des nano-particules aux signatures

79



CHAPITRE 2. LE MODELE THEMIS

TABLEAU 2.3 — Distribution et taille caractéristique des populations de poussiére.

Modele Population Loi de distribution  Taille carac. (nm) Mg,/ Myo; (%)
PAH log-normale 0.64 ~16
COMPIEGNE et al. (2011) petits a-C:H log-normale 2 ~1.5
grands a-C:H puissance + g. exp.4 ~200 ~14.5
a-Sil puissance + q. exp.¢ ~300 ~68
PAH puissance 0.4-1.2 ~6
DESERT et al. (1990) VSG puissance 1.2-15 ~6
BG puissance 15-110 ~88
PAH log-normale ~0.6 ~9
DRAINE et LI (2001) petits graphites log-normale ~5 ~1.5
grands graphites puissance + q. exp.? ~200 ~19.5
a-Sil puissance + g. exp.4 ~300 ~70
a-Cep puissance 0.4-0.7 ~10
a-Cyp puissance 0.7-1.5 ~7
THEMIS a-Cp puissance 1.5-20 ~6
a-C:H/a-C log-normale ~160 ~8
a-Sil log-normale ~140 ~69

(a) Voir WEINGARTNER et DRAINE (2001) pour plus de détails sur la fonction de distribution.

et donner des éléments de comparaison aux autres modeles, considérons trois sous-populations '° :
— a-Cgp : les a-C extrémement petits avec a<0.7 nm
— a-Cyp, :les a-C tres petits avec 0.7 nm<a<1.5 nm
— a-Cp :les a-C petits avec a>1.5 nm

La figure 2.18 compare la distribution de taille dans THEMIS a celle des modeles de DESERT
et al. (1990), DRAINE et LI (2001), COMPIEGNE et al. (2011). Les populations dont la taille et/ou la
composition sont similaires sont représentées avec le méme style de ligne. La table 2.3 précise les
distributions, les tailles et la proportion en masse des populations de chaque modele. On note que
pour chacun des modeles :

— lamasse se trouve principalement dans les grains les plus gros,

— les nano-particules comptent pour ~10% de la masse dans THEMIS et DRAINE et L1 (2001),
un peu plus pour COMPIEGNE et al. (2011) et un peu moins pour DESERT et al. (1990).

La figure 2.19 montre la contribution de chaque population du modeéle THEMIS a I’émission
totale dans le proche et moyen IR de la poussiere exposée a 'ISRF de MATHIS et al. (1983). On
observe que pour Gy <10% :

— lesa-C,, contribuent pour ~95%,~50% et entre 40-50% aux pics des bandes a 3.3 pm, 8.6 um
et 11.3 pm, respecitvement,

— les a-C;p, y contribuent pour ~5%,~45% et entre 40-45%,

— lesa-Cj, ontd’abord une contribution nulle (a 3.3 pm) ou marginale puis augmente progres-
sivement jusqu’a atteindre 10 et 15% pour les bandes 8.6 um et 11.3 pm, respecitvement.

Si I’émission de la bande a 3.3 pm reste largement dominée par I'émission des a-Ce, celles des
bandes 8.6 um et 11.3 um le sont a parts équivalentes pour les a-C,), et a-C;;, avec une contribu-
tion des a-Cj, quand Gy et donc leur température augmentent.

Pour une valeur Go=108 trés intense, I'émission thermique des gros grains s’ajoute et déforme
le spectre sous les bandes.

10. Suggestion de Frédéric Galliano
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FIGURE 2.18 — Comparaison des distributions de taille des différentes populations de poussiére pour THE-
MIS (noir) aux modeles de COMPIEGNE et al. (2011) (cyan), DESERT et al. (1990) (rouge) etDRAINE et LI
(2001) (vert-jaune). Un style de ligne est attirbué aux populations dont la taille et la composition sont si-
milaires : a-C,/;p/PAH (trait continu), a-C,/VSG/graphite (tirets), a-C:H/graphite (pointillés), a-Sil/Gros

grains (tirets-pointillés).

81



CHAPITRE 2. LE MODELE THEMIS

T
S
@ 1
-24

S 1072+
5 E
% 10359~ alsp
“g Y— aCy
% qoeq T 7
£ ERR a-C:Hfa-C
a I L a-Sil Go = 1e0
* 1074 3 v
< ]

10_22_5

1023 3

10724 4

Go = 1e2

4 6 8 10 12 14
wavelength [um]

FIGURE 2.19 - SED de la poussiére entre 3 et 14 um. De gauche a droite, et de haut en bas, Eg augmente de
0 eV a 2.4 eV. De haut en bas, Gy vaut 1, 10%, 10* puis 108. Sur chaque graphique, les émissions des a-Cep
(bleu), a-C;p, (cyan), a-Cp, (magenta), a-C:H/a-C (pointillés gris) et a-Sil (tirets pointillés verts) sont tracées.
L'émission totale est en trait noir plein épais.
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2.4 Résumé du modele THEMIS/Summary of the THEMIS model

Résumé

Les sections précédentes ont permis de détailler 'approche du modéle THEMIS et quelques
prédictions. Cette section en résume les points majeurs.

Le formalisme mathématique du modele eRCN/DG-optEC relie de maniére univoque com-
position chimique et types de liaisons de la matiere carbonée.

Les propriétés optiques associées a une composition donnée sont contraintes par les expé-
riences de laboratoire et les observations de 'UV aux longueurs d’onde centimétriques.

La gamme de composition permise par le modele eRCN/DG fournit un cadre pour décrire
I'évolution de la poussiére carbonée.

La distribution de taille et la structure cceur/manteau découlant de considérations phy-
siques permettent de reproduire une grande partie des observations du MIS diffus et dense.

Notamment, pour Gyo=1,

les a-C sont responsables de I'émission dans les bandes IR, de I'émission continuum dans le
proche et moyen IR, de I'extinction dans le lointain UV et de la bosse a 217 nm,

les gros grains, quant a eux, sont responsables de 'extinction dans le visible et le moyen IR,
de I’émission dans I'IR lointain et le sub-millimétrique et contribuent a I'extinction dans
I'UVv.
Cette these s’'intéresse particulerement a I'’émission dans le proche et moyen IR dominée par
les nano-grains carbonés. On pourra noter que :

THEMIS prédit que I’émission continuum dans le proche IR est dominée par nano-particules
stochastiquement chauffées pour des Gy faibles. Pour des Gg plus élevés comme dans les
disques protoplanétaires, la contribution des gros grains est importante.

I'intensité de la bande a 3.3 um dépend tres sensiblement de la taille, de la dureté du champ
de rayonnement et de la composition : elle diminue quand a,,;, augmente, augmente avec
la dureté du champ de rayonnement et ’aromatisation,

le rapport des bandes aliphatiques entre 3.4-3.6 pm a la bande aromatique a 3.3 um aug-
mente quand le gap et la taille minimale augmentent.

En pratique, THEMIS !! fournit des fichiers formatés des efficacités d’absorption Q,y;, de dif-
fusion Qgc4, des facteurs de diffusion g =< cosB > et des capacités thermiques C pour une com-
position et une gamme de taille données a 1'outil DustEM !2. Ensuite, DustEM calcule I'extinction
etla SED de la poussiere selon les propriétés fournies. DustEM permet de définir les distributions
de taille des populations de poussiére, leur abondance relativement a I’hydrogene et le champ de
radiation et son intensité.

Summary

The previous sections provided details on the THEMIS model and some predictions. This sec-
tion summarises the main points.

The mathematical formalism of the eRCN/DG-optEC model unambiguously links the che-
mical composition and bond types of carbonaceous materials.

The optical properties associated with a given composition are constrained by laboratory
experiments and observations from UV to centimetre wavelengths.

The range of composition allowed by the eRCN/DG model provides a framework for descri-
bing the evolution of carbonaceous dust.

11. https://www.ias.u-psud.fr/themis/index.html
12. https://www.ias.u-psud.fr/DUSTEM/
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The size distribution and core/mantle structure resulting from physical considerations allow
to reproduce various observations of the diffuse ISM.

In particular, gor Go=1,

a-C are responsible for emission in the IR bands, continuum emission in the near and mid-
IR, extinction in the far UV and bump at 217 nm,

big grains are responsible for extinction in the visible and mid-IR, emission in the far-IR and
sub-millimetre and contribute to extinction in the UV.

This thesis is particularly interested in the emission in the near and medium IR dominated by
carbon nano-grains. It may be noted that :

THEMIS predicts that the continuum emission in the near IR is dominated to stochastically
heated nano-particles for low values of Gg. For higher Gy as in protoplanetary discs, the
contribution of big grains is important.

the intensity of the 3.3 um band strongly depends on the size, hardness of the radiation field
and composition : it decreases when a,;;;, increases and increases with the hardness of the
radiation field and aromatisation,

the ratio of aliphatic bands between 3.4-3.6 pm to the aromatic band at 3.3 pm increases as
the gap and the minimal size increase.

In practice, THEMIS provides formatted files of absorption Q,;, scattering Q. efficiencies,
scattering factors g =< cos0 > and heat capacities C for a given composition and size range to the
DustEM tool. Then, DustEM calculates the extinction and the SED of the dust according to the
properties provided. DustEM allows the user to define the size distributions of dust populations,
their abundance with respect to hydrogen, and the radiation field and its intensity.

2.5 Etude des effets de la taille et de la structure des gros grains

Létude présentée dans cette section concerne un travail auquel j’ai participé et qui a fait 'ob-
jet d'une publication (YSARD, JONES, DEMYK, BOUTERAON et KOEHLER 2018). Elle s'intéresse aux
changements des propriétés optiques des gros grains (a=50 nm) et des agrégats en fonction de
leur taille et de leur structure. Dans le cadre de THEMIS, il est attendu que les grains de poussiére
croissent et évoluent progressivement au cours de leur passage des phases diffuses aux nuages
denses et I'étude de ces effets présente donc un intérét majeur pour comprendre la physique de
ces milieux.

Létude de YSARD et al. (2018) explore les effets des grains compacts ou poreux, sphériques
ou non, formant des agrégats ou non et de leur taille sur les propriétés optiques. Pour cela, trois
compositions de grains de THEMIS et leurs constantes optiques sont utilisées :

— des silicates a-Silge/res (KOHLER et al. 2014),

— des carbones amorphes aromatiques a-C avec E¢g=0.1 eV et

— des carbones amorphes aliphatiques a-C:H avec Eg=2.5 eV (JONES et al. 2017).
Différentes structures de grains sont considérées :

— des grains sphériques compacts avec un rayon 0.05<a<5 pm,

— des grains sphériques poreux de rayon a=0.1 pm et une porosité P=10,20,30,40,50%,

— des grains sphéroides compacts aplatis ou allongés.
Ces grains sont utilisés pour former des agrégats de 2<N<16 monomeres :

— de spheéres compactes de rayon ayp=0.05, 0.1, 0.5 ou 1 pm,

— de spheéres poreuses avec apg= 0.1 pm et P=20%,

— de sphéroides, allongés ou aplatis, alignés selon leur axe principal,
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— oudes agrégats faits de quatre spheres compactes avec deux rayons différents, 0.05 et 0.1 ou
0.5 pm.

La figure 2.20 donne deux exemples d’agrégats. Les propriétés optiques de ces grains et agré-
gats sont calulées en utilisant la théorie de Mie pour les grains sphériques (BOHREN et HUFFMAN
1998) ou 'approximation des dipoles discrets (DDA 13) (PURCELL et PENNYPACKER 1973, DRAINE
1988, DRAINE et FLATAU 1994) pour les structures plus complexes. Les efficacités d’absorption et
de diffusion, Q4ps et Qsc4, sont utilisées pour calculer ’opacité « :

i Qabs + Qsca

2.24
4p a ( )

K [cm?g!'] =
avec p, la densité du matériau, Qs et Q.4 les efficacités d’absorption et de diffusion, respective-
ment, et a, le rayon de la particule.

La synthése des effets de structure, de forme et de taille sur I'opacité massique a 250 um des
trois compositions de grains et I’extinction des bandes silicates a 10 et 18 yum est donnée par les
figures 2.21 et 2.22. Les changements dans la structure des grains entrainent des variations des
propriétés optiques a toutes les longueurs d’onde :

— l'opacité dansI'IR lointain augmente pour les agrégats (Fig. 2.21, haut), avec la porosité (Fig.
2.21, milieu), I'allongement du grain (Fig. 2.21, bas)

— ladépendance spectrale de cette augmentation dépend de la nature du matériau composant
le grain : il est indépendant de lalongueur d’onde pour les isolants (a-Silge/res et a-C:H) mais
pas pour les conducteurs (a-C),

— pour les agrégats, 'augmentation du rayonnement IR lointain ne dépend pas de la taille du
monomere et sature a partir de six monomeres,

— dans le visible et le proche IR, I'opacité des agrégats est similaire a celle de sphéres com-
pactes de méme masse alors qu’a plus grande longueur d’onde, elle se rapproche de celle
des grains poreux,

— pour lessilicates, le spectre dans le moyen IR a 18 um est plus sensible aux effets de structure
du grain qu’a 10 um (Fig. 2.22).

Ainsi, les propriétés optiques de la poussiere, du visible a I'IR lointain, dépendent fortement
de la composition, de la taille et de la structure des grains. Cette étude apporte des premieres
considérations sur les propriétés des grains aux structures plus complexes pouvant jouer des roles
dans des milieux denses et irradiés comme les disques protoplanétaires.

FIGURE 2.20 — Deux exemples de formes d’agrégats (échelles arbitraires). A gauche : agrégat composé de N
=12 monomeres sphériques compacts avec un 0 = 0.1 pm. A droite : agrégat composé de N = 16 monomeres
sphéroides allongés compacts avec un 0 = 0.05 pm et un rapport d’aspect de 2. (Source : YSARD et al. 2018;
Fig. 2)

13. Discrete-Dipole Approximation
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FIGURE 2.21 - Opacités massiques a 250 pm normalisées des a-Silge/res (gauche), a-C (milieu) et a-C:H
(droite) en fonction du nombre de monomeres N composant les agrégats. Haut : k(ag, N) pour des sphéres
de rayon ay = 0.05 (rouge), 0.1 (orange), 0.5 (brun) et 1 pm (pourpre) normalisé a x(ag,1). Milieu :
k(ap = 0.1um,N,P = 20%) normalisé a k(ap = 0.1um,N,P = 0%). Bas : k(monomeres aplatis,N) en bleu et
k(monomeres allongés,N) en rose normalisé a k(monomeres sphériques,N). Les zones remplies montrent
la dispersion des opacités massiques pour dix formes d’agrégats choisies au hasard. (Source : YSARD et al.
2018; Fig. 11)
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FIGURE 2.22 — Positions des centres de bandes a 10 et 18 um, Ajg et A;g (premiére et troisieme rangées), lar-
geurs a mi-hauteur, FWHM,, et FWHM,g (deuxiéme et quatriéme rangées), et rapports des opacités mas-
siques des a-Sil dans I'IR, Ry¢/18 (rangée inférieure), pour des grains isolés (gauche) et des agrégats (droite).
A, FWHM et Ryg/13 sont tracés pour des sphéres compactes (cercles noirs), des sphéres poreuses (carrés
fuchsia), des grains allongés (triangles bleus), des grains aplatis (triangles corail) et des agrégats de sphéres
compactes avec ag = 0.05 (cercles rouges), 0.1 (cercles orange), 0.5 (cercles bruns), 1 um (cercles violets),
agrégats de sphéres poreuses avec P = 20% et ap = 0.1 pm (carrés fuchsia), agrégats de monomeres avec ag
= 0.05 pum, allongés (triangles bleus) et aplatis (triangles corail). Les lignes pointillées horizontales noires
indiquent les valeurs de A, FWHM et R/ de la plus petite sphére compacte isolée. (Source : YSARD et al.
2018; Fig. 12)
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CHAPITRE 3. EMISSION DES NANO-POUSSIERES CARBONEES DANS LES DISQUES
PROTOPLANETAIRES : LES COMPOSANTS ALIPHATIQUES-AROMATIQUES

3.1 Résumé

Ce chapitre présente les résultats issus des observations spectroscopiques dans le proche IR
obtenues avec I'instrument NAOS ! CONICA? (NaCo) au VLT de disques protoplanétaires autour
d’étoiles Herbig. Comme nous 'avons vu dans les chapitres précédents, la gamme de longueur
d’onde 3-4 pm montre des signatures associées aux nano-grains de poussiére carbonée qui sont
particulierement sensibles a la taille et a la composition de ceux-ci. Ces nano-grains, chauffés sto-
chastiquement, permettent de sonder la surface du disque.

Disques observés

Les observations traitées ici sont celles de quatre disques protoplanétaires (pré-)transitionnels
entre disques riches en gaz et disques de débris pauvres en gaz orbitant autour d’étoiles Herbig
Ae/Be. Les quatre disques présentent un évasement (MEEUS et al. 2001). L'émission a grande lon-
gueur d’onde et la diffusion dans le proche IR des gros grains révélent des gaps, anneaux et spirales
dans le plan médian des disques. Notamment, chaque disque présente au moins un disque in-
terne s’étendant jusqu’a quelques au, un gap d’'une dizaine d’au, puis un disque externe pouvant
s’étendre jusqu’a plusieurs centaines d’au (Voir Annexe A de l'article). La formation de planétes
est envisagée pour expliquer la présence de gaps, en particulier autour de HD 100546 (QUANZ
etal. 2015, CURRIE et al. 2015) et HD 169142 (BILLER et al. 2014, REGGIANI et al. 2014, OSORIO et al.
2014).

Ces disques ont été observés a différentes longueurs d’onde avec ISO, Spitzer et depuis le sol
et montrent des signatures aromatiques et probablement aliphatiques (MEEUS et al. 2001, ACKE
et VAN DEN ANCKER 2004, SLOAN et al. 2005, HABART et al. 2006, GEERS et al. 2007, KELLER et al.
2008, ACKE et al. 2010, SEOK et L12017). Des silicates cristallins et amorphes sont détectés dans HD
100546 (HU etal. 1989) et HD 179218 (BOUWMAN et al. 2001, SCHUTZ et al. 2005, VAN BOEKEL et al.
2005), respectivement. La table 2 de 'article résume les caractéristiques des disques observés.

Observations et réduction des données

Les observations ont été réalisées en utilisant une longue fente en bande L entre 3.20 et 3.76 pm.
La projection de la fente sur le ciel couvre une zone de 28" de long par 0.086" de large qui corres-
pond a la limite de diffraction (Fig. 3.1). La résolution spectrale de NaCo est de ~1000. L'acquisi-
tion a été faite pour plusieurs positions de la fente, une centrée sur I'étoile et les autres décalées
d’une demi-largeur de fente a chaque nouvelle position. Ainsi, sept ou neuf positions de fentes ont
permis d’extraire des spectres pour des surfaces de 2"x0.258" ou 2"x0.354" centrées sur I'étoile,
respectivement. La référence du jeu de données est 075.C-0624(A) 3,

Les observations spectroscopiques proche IR depuis le sol ont nécessité 1'utilisation d’'une
technique standard de chopping/nodding (cf Sect. 3.2) pour corriger les contributions atmosphé-
riques et instrumentales. Les bandes telluriques ont été utilisées pour calibrer les données en lon-
gueur d’onde puis soustraites des données en utilisant les observations d’étoiles standards durant
chaque acquisition. Un facteur d’échelle a été appliqué au spectre de I'étoile standard pour com-
penser la masse d’air et optimiser la soustraction des bandes telluriques. Les différents points de
la réduction sont discutées dans la section suivante 3.2.

Résultats

Ce travail focalisant sur I’émission dans les bandes proche IR des nano-grains carbonés, nous
avons soustrait le continuum sous jacent des spectres extraits de chaque pixel. Un cube de don-
nées ayant jusqu’a 360 spectres pour un objet, nous avons automatisé la méthode de soustrac-
tion en utilisant un polyndéme d’ordre 3 considérant l'intensité a 3.2 um, la gamme 3.6-3.7 um

1. Nasmyth Adaptive Optics System
2. Near- Infrared Imager and Spectrograph
3. https://archive.eso.org/wdb/wdb/eso/sched_rep_arc/query?progid=075.C-0624(A)
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FIGURE 3.1 — Représentation de la projection de la longue fente sur le ciel. Dans le cas de HD 100546 comme
ici, 1a fente est alignée selon le grand axe du disque. Trois différentes positions de fentes sont représentées
en transparence par les rectangles. Credit : ESO/NASA/ESA/Ardila et al.

dans laquelle les a-C(:H) n’ont pas de signature spectrale et 'intensité a 3.35 pum pour contraindre
le polynome. Les spectres obtenus (Fig. 2 du papier) sont similaires pour les quatre disques : la
bande aromatique a 3.3 um, des bandes aliphatiques dans la région 3.4-3.6 um et les lignes de
recombinaison de I'’hydrogéne Pfund 9 et 8 2 3.297 et 3.741 pm.

Pour interpréter la forme et I’évolution des signatures, nous avons considéré que leur largeur
était due a des processus variés et hétérogenes, nous conduisant ainsi a utiliser une méthode de
décomposition en gaussiennes pour reproduire le signal. La discussion des expériences de labo-
ratoire dans la section 2 de I'article sur les signatures, leur origine et leur variabilité nous a amené
a considérer huit gaussiennes : une associée a la signature aromatique a 3.3 um, cinq pour les
signatures aliphatiques dans la région 3.4-3.6 um, deux pour les lignes de recombinaison de I'hy-
drogeéne. Le résultat de cette décomposition est illustré dans la figure 3 du papier.

1. les signatures liées aux matériaux aromatiques et aliphatiques sont observées sur une large
gamme spatiale autour des étoiles centrales (d’environ ~10 & 100 au), méme si les parties les
plus internes des disques restent inaccessibles aux observations (Fig. 2 du papier).

2. Les différentes conditions de rayonnement UV d'un disque a I'autre et la corrélation des
intensités des signatures aliphatiques et aromatiques plaident en faveur de nano-grains
chauffés stochastiquement comme porteurs de celles-ci (Fig. 4 du papier).

3. Les faibles variations des rapports de bandes aliphatique/aromatique en fonction de la dis-
tance a l'étoile (Fig. 5 du papier) vont dans le sens d'une composition relativement stable
des grains. De plus, les liaisons aliphatiques étant plus fragiles que les liaisons aromatiques,
ces faibles variations des rapports suggerent une mécanisme de renouvellement continu a
la surface des disques. Ceci est appuyé par le fait que des nano-grains de taille comparable
sont observés dans I'ensemble des disques, alors que les plus petits grains devraient étre dé-
truits dans les zones les plus fortement irradiées. La photo-fragmentation et les collisions de
grains plus gros pourraient expliquer ce renouvellement.

4. Lesrapports de bandes 3.4/3.3 observés dans les disques sont comparables a ceux observés
dans les PDR (Fig. 7 du papier) et semblent dépendre non seulement de la résistance aux UV
lointains, mais aussi de la densité du gaz.

91



CHAPITRE 3. EMISSION DES NANO-POUSSIERES CARBONEES DANS LES DISQUES
PROTOPLANETAIRES : LES COMPOSANTS ALIPHATIQUES-AROMATIQUES

5. Les variations de la position du centre de bande et de la largeur de la bande a 3.3 pm (Fig.
6 du papier) suggerent que la signature est la résultante de plusieurs composantes : aro-
matique et oléfinique. Les variations observées dépendent toutefois du disque considéré et
restent a confirmer.

6. Lesrapports des bandes IR sont bien reproduits avec THEMIS pour une population de nano-
grains avec Eg = 0.1 eV et a,,;, = 0.4-0.5 nm (Fig. 9 du papier).

3.2 Réduction des données NaCo

Lobservation au sol dans I'IR est affectée par la tansmission atmosphérique (Fig. 3.2), les tem-
pératures des instruments utilisés et des couches atmosphériques et les turbulences dues aux dé-
placements de masses d’air. La considération de ces effets permet la mise en ceuvre de techniques
et de méthodes pour les limiter.

Si la limite de diffraction du VLT est A/D = 0.057", la résolution spatiale est fortement limi-
tée par les turbulences qui sont caractérisées par, d'une part, le parametre de Fried r( tel que
A1g ~0.7" ot 1y x A%/°, et d’autre part, leur temps de corrélation Ty, relié a ry et a la vitesse des
masses d’air. Typiquement, rp=60 cm et 1o ~60 ms a 2.2 pum pour un vent de 10 m/s. Linstrument
d’optique adaptive NAOS permet de limiter les effets des turbulences en adapatant la courbure du
miroir en temps réel en mesurant les déformations du front d’'onde.

Ainsi la performance de I'optique adaptative dépend des conditions d’observations liée a la
qualité de la visibilité ou seeing, qui correspond a la largeur & mi-hauteur de la PSF4, 4 la lumino-
sité et la distance de la source observée. Un dernier parameétre permettant de caractériser la qua-
lité de de I'observation est le ratio de Strehl (SR) qui correspond a la quantité de lumiere contenue
dans la limite de diffraction par rapport au flux total. Lorsque les conditions sont bonnes, SR peut
atteindre 30% et la PSF résultante est proche de la limite de diffraction.

Leau H»0, le dioxyde de carbone CO,, le méthane CHy et les autres espéces chimiques dans
I'atmosphére présentent des modes de vibrations dans I'IR dont les signatures, les bandes tellu-
riques, contribuent a limiter la transmission dans cette gamme de longueur d’onde (Fig. 3.2. 1l
est essentiel de les éliminer de I'analyse des observations De plus, la température des différentes
couches atmosphériques et des instruments affectent les observations. Leur contribution est éli-
minée grace a une méthode standard de chopping/nodding. Celle-ci consiste a observer la source
en alternant la position du miroir secondaire (chopping) pour produire des images de la source a
deux psoitions. La soustraction de la seconde image B de la premiére A produit une nouvelle image
de laquelle le ciel est soustrait et avec la source en positif et en négatif. Le chopping du miroir se-
condaire doit étre compensé par le nodding du téléscope, c’est-a-dire le décalage dans la direction
opposée, pour limiter les forts résidus sur le détecteur liés aux chemins optiques différents.

Les différentes étapes de la réduction des données, ou de la transformation des données brutes
en données exploitables et analysables suivent une méthode standard : flat fielding, calibration,
ABBA, correction tellurique, . Le "livre de cusine" de réduction des données NaCo 5 fournit des élé-
ments de méthodes pour la réduction. Les blocs de données utilisés sont issues des observations
présentées en section 3.1 et dans le papier (section suivante).

Pour chaque jeu de données, la source est observée quatre fois pour une position de fente
selon le motif A1, B1, B2, A2. Puis la fente est décalée d’'une demi-largeur. Selon I'objet observé, 7
ou 9 positions de la fente sont utilisées. Ainsi, en sortie, 28 ou 36 fichiers de I'objet sont produits.
Pour chaque bloc, une étoile standard, proche et de méme type stellaire, est observée et permet de
corriger les bandes telluriques. Des champs plats (flat fields), illuminés ou dans I'obscurité, sont
mesurés pour corriger les défauts du détecteur.

4. Point Spread Function
5. https://www.eso.org/sci/facilities/paranal/instruments/naco/doc/VLT-MAN-ESO-14200-4038_
v0.pdf
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En résumé, dans un premier temps, la calibration en longueur d’onde est faite a partir de
I'image combinée de toutes les images :

— création du champ plat, le flat,

— combinaison de toutes les images im de 'objet, im_comb,

— im_comblflat,

— suppression des pixels défecteux,

— soustraction du ciel avec un polynéme d’ordre 4,

— identification des bandes caractérisitiques pour calibrer les données en longueur d’onde,
— correction des distorsions instrumentales (polyndme de Legendre),

I s’agit ensuite d’appliquer la calibration aux iamges individuelles afin d’en extraire les spectres a
analyser. Pour cela, les étapes suivantes sont appliquées pour chaque position de fente (Fig. 3.3) :

— Al-Bl et B2-A2,

— division par le flat,

— calibration en longueur d’onde en utilisant la calibration réalisé précédemment,
— multiplication des images par -1,

— combinaison des lignes positives des images.

A cette étape, on obtient donc des images de I'objet pour chaque position de fente. Les spectres
sont extraits de 'image en considérant une certaine ouverture (i.e. nombre de pixels) et une fonc-
tion spline adaptée a la trace du spectre sur I'image du capteur. Une méthode similaire est aplli-
quée pour les images des étoiles standards.

La derniére étape consiste a corriger les bandes telluriques des spectres. Pour cela, le spectre
combiné de I'objet est divisé par celui de I'étoile standard. Tenant compte du fait qu'un décalage
en longueur d’onde lors de la calibration peut exister entre les spectres de I'étoile standard et de
I'objet, et de la différence de valeur de la masse d’air, une correction est apportée au spectre de
I’étoile standard :

B eorr =" B.1)
avec Ai, j, la position de A dans le vecteur des abscisses, et s un facteur de correction de la masse
d’air. En pratique, i —5 < j <i+5et0.1 <s < 2. Pour un décalage donné, I'écart-type est calculé
pour toute la gamme de valeurs de s dans une zone de spectre sans signature. La valeur s corres-
pondant au minimum de I'écart-type est sélectionné. Enfin, la fonction de correction donnée par
le rapport du spectre corrigé sur le spectre non corrigé de I'objet est appliquée a 'ensemble des
spectres. La figure 3.4 montre le spectre combiné corrigé. On constate qu'une raie tellurique vers
3.3 pum persite.

Le jeu de données de référence 075.C-0624(A) contient de deux a quatre blocs de données par
objet correspondant a différentes dates d’observations et différentes orientations de la fente. Seul
le bloc présentant les meilleures conditions d’observations a été retenu pour I'analyse faite dans
le papier (section suivante).
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FIGURE 3.2 — Modéle de la transmission atmosphérique entre 3 et 4 um pour une densité de colonne de
vapeur d’eau de 1.6 mm et de masse d’air 1. Source : Fig. 3.2 du manuel utilisateur NaCo® basé sur le
travail de LORD (1992).
@nttps://www.eso.org/sci/facilities/paranal/instruments/naco/doc/
VLT-MAN-ESO-14200-2761_v99.pdf

FIGURE 3.3 - Cycle de ABBA de la réduction des données. Gauche : Image des données brutes. L'axe vertical
A correspond a la dimension spectrale de 'image. L'axe horizontal x est pour la dimension spatiale. La trace
de I'étoile est la indiqué par le cadre jaune. Milieu : Combinaison A - B. Les traces de I'étoile apparaissent
en positif (clair) et négatif (sombre). Droite : Combinaison ABBA des traces positives. Deux traces en négatif
persistent.
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ABSTRACT

Context. In the interstellar medium, carbon (nano-)grains are a major component of interstellar dust. This solid phase is more vulnera-
ble to processing and destruction than its silicate counterpart. It exhibits a complex, size-dependent evolution that is due to interactions
within different radiative and dynamical environments. Infrared signatures of these carbon nano-grains are seen in a large number of
discs around Herbig HAeBe stars.

Aims. We probe the composition and evolution of carbon nano-grains at the surface of (pre-)transitional proto-planetary discs around
Herbig stars.

Methods. We present spatially resolved infrared emission spectra obtained with the Nasmyth Adaptive Optics System (NAOS) Near-
Infrared Imager and Spectrograph (CONICA) at the Very Large Telescope (VLT) in the 3—4 um range with a spatial resolution of
0.1”, which allowed us to trace aromatic, olefinic, and aliphatic bands that are attributed to sub-nanometer hydrocarbon grains. We
applied a Gaussian fitting to analyse the observed spectral signatures. Finally, we propose an interpretation in the framework of the The
Heterogeneous dust Evolution Model of Interstellar Solids (THEMIS).

Results. We show the presence of several spatially extended spectral features that are related to aromatic and aliphatic hydrocarbon
material in discs around Herbig stars, from ~10 to 50-100 au, and even in inner gaps that are devoid of large grains. The correlation
and constant intensity ratios between aliphatic and aromatic CH stretching bands suggests a common nature of the carriers. Given
their expected high destruction rates through UV photons, our observations suggest that they are continuously replenished at the disc

surfaces.

Key words. protoplanetary disks — infrared: planetary systems

1. Introduction

Carbonaceous dust is a major component of the solid matter
in the interstellar medium (ISM). It is observed in a wide
variety of environments in emission and extinction. Much
more sensitive to energetic events than its silicate counterpart,
carbonaceous dust has been shown to be highly processed in
UV-irradiated regions and in shocks (e.g., Jones 1990; Dartois
et al. 2004a,b; Pino et al. 2008; Mennella 2008; Godard et al.
2011; Micelotta et al. 2010a,b). It is thus expected to be sensitive
to the local physical conditions in the environments where
it is observed. Processing of carbonaceous dust is expected
to be reflected in the aromatic and aliphatic near- to mid-IR
emission bands that are attributed to sub-nanometer polycyclic
aromatic hydrocarbon-like molecules (PAHs; Leger & Puget
1984) or hydrogenated amorphous carbons (a-C:H; Jones 1990,
and references therein). a-C(:H) materials, which includes both
H-poor a-C and H-rich a-c:H, are a broad family of compounds
that include various proportions of polyaromatic units of various
sizes that are linked by olefinic and aliphatic bridges. These
components, when observed in emission, which are associated
with the aromatic phase, should thus exhibit a series of bands
between 3.4 and 3.6 um, in addition to the aromatic 3.3 ym band
(e.g. Geballe et al. 1985; Jourdain de Muizon et al. 1990a,b;

* The reduced spectra (Fig. 2) are only available at the CDS via
anonymous ftp to cdsarc.u-strasbg.fr (130.79.128.5) or via
http://cdsarc.u-strasbg. fr/viz-bin/qcat?J/A+A/623/A135

Joblin et al. 1996; Goto et al. 2003; Pilleri et al. 2015), as well as
bands at 6.9 and 7.3 um (Pino et al. 2008; Carpentier et al. 2012).
Aromatic infrared bands (AIBs) have been observed using
the Infrared Space Observatory (ISO), Spitzer, AKARI, and
ground-based observations towards proto-planetary discs around
pre-main-sequence stars (e.g. Brooke et al. 1993; Meeus et al.
2001; Acke & van den Ancker 2004; Habart et al. 2004; Sloan
et al. 2005; Geers et al. 2006, 2007a,b; Keller et al. 2008; Acke
et al. 2010; Maaskant et al. 2014; Seok & Li 2017). Based on
Spitzer data, the detection rate is ~70% in Herbig Ae stars,
~50% in Herbig Be stars (Acke et al. 2010), and ~10% in
T Tauri stars (Furlan et al. 2006; Geers et al. 2006). AIBs are
detected only towards a few debris discs (Chen et al. 2006a).
Furthermore, mid-IR bands attributed to C—H aliphatic bonds
at 6.9 and 7.3 um have been observed in ~55% of Herbig stars
(Acke et al. 2010). The study of the aromatic/aliphatic band ratio
in the mid-IR Spitzer spectra (Acke et al. 2010) suggests that
strong UV fluxes reduce the aliphatic component and magnify
the spectral signature of the aromatic molecules in the IR spectra.
However, dehydrogenation caused by UV photons (Mufioz Caro
et al. 2001) also reduces the C—H aromatic signatures. Finally,
fullerenes have been detected in one disc (Roberts et al. 2012).
Bands between 3.4 and 3.6 um have also been detected
in some Herbig Ae/Be (HAeBe) stars (e.g. Acke & Van den
Ancker 2006; Habart et al. 2006). A few of them (two to
three) show peculiar strong features that peak at 3.43 and
3.53 um (e.g. Blades & Whittet 1980; Guillois et al. 1999;
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Van Kerckhoven et al. 2002. With adaptative optics high angu-
lar resolution spectroscopic observations of the HAeBe star
HD 97048 and Elias 1, the emission in the strong features at
3.43 and 3.53 pum was spatially resolved (Habart et al. 2004;
Goto et al. 2009). Several studies have proposed attributing these
features to surface C—H stretching modes on 10-50 nm or larger
diamond particles (e.g. Guillois et al. 1999; Sheu et al. 2002;
Jones et al. 2004; Pirali et al. 2007). On the other hand, some
discs show relatively weak but distinguishable features between
3.4 and 3.6 ym at 3.40, 3.46, 3.51, and 3.56 ym (e.g. Sloan
et al. 1997), which may be attributed to aliphatic components.
These features were also detected towards photo-dissociation
regions (PDRs) in star-forming regions, reflection nebulae, and
(proto-)planeatary nebulae (e.g. Geballe et al. 1985; Jourdain de
Muizon et al. 1990a,b; Joblin et al. 1996; Goto et al. 2003; Pilleri
et al. 2015). Towards a proto-planetary nebula, Goto et al. (2003)
found that the relative intensity of the aliphatic feature at 3.4 um
to the aromatic feature at 3.3 um decreases with the distance
from the star. They suggested that thermal processing is likely
to account for the spectral variation that reflects the history of
the planetary nebula. Towards the NGC 7023 north-west PDR,
Pilleri et al. (2015) traced the evolution of the 3.3 and 3.4 um
bands. They showed that the intensity of the 3.3 ym band rela-
tive to the total PAH emission increases with the UV flux, while
the relative contribution of the 3.4 um band decreases with the
UV flux. The UV photo-processing of very small grains that
leads to PAHs with attached aliphatic sidegroups in the lower
UV flux region, which then become PAHs in the higher UV flux
region, was suggested to explain the spectral variation. Varia-
tions in the ratio of the 3.3 to 3.4 micron bands raise the question
of the nature and stability of the carriers of these bands and of
their excitation mechanisms as a function of the local physical
conditions.

It is therefore important to study the aromatic and aliphatic
bands in proto-planetary discs, where the carbon nano-grains are
likely highly processed, to understand the mechanisms at work
on carbon dust. Photo-induced processes may be important at
the disc surfaces. Carbon nano-grains, which escape settling,
are very well coupled to the gas in the upper disc layers. The
AIBs emission arises from the very thin upper disc surface layers
that are penetrated by UV photons from the central star, which
can be interpreted as a PDR. Because of the stochastic heat-
ing mechanism, the emission in the bands is spatially extended
(e.g. Habart et al. 2006) and thus enables probing the compo-
sition of the disc surface material over large distances, as well
as the disc geometry. High AIBs-to-stellar luminosity ratios are
observed in targets with a flared disc (e.g. Meeus et al. 2001;
Habart et al. 2004; Keller et al. 2008; Acke et al. 2010). Obser-
vations of AIBs provide one of the most striking indications for
flared discs around HAeBe stars (e.g. Lagage et al. 2006; Berné
et al. 2015). Furthermore, AIBs have been detected in the inner
disc cavities, where on-going planet formation could have started
(e.g. Geers et al. 2007a; Maaskant et al. 2013, 2014; Kraus et al.
2013; Schworer et al. 2017). Recently, near-IR interferometric
observations of HAeBe stars tracing the inner part of the warm
dusty discs revealed unusually extended near-IR emission (out
to ~10 au Klarmann et al. 2017; Kluska et al. 2018). This sug-
gests stochastically heated very small (sub-)nanometer grains in
the inner disc parts. Finally, similarly as in PDRs, carbon nano-
grains could play a key role in gas heating through photoelectric
effects and might thus influence the vertical disc structure (e.g.
Meeus et al. 2012). Because of their very large effective surface
area, nano-grains are also expected to play an important role in
the formation of key molecules (e.g. H,, hydrocarbon molecules)
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and charge balance. A better knowledge of them is therefore
essential to understand disc physics and chemistry.

This study focuses on the near-IR emission between 3
and 4um of spatially resolved spectra around young Herbig
stars that are orbited by a proto-planetary disc and have been
observed with the Nasmyth Adaptive Optics System (NAOS)
Near-Infrared Imager and Spectrograph (CONICA; NaCo) at
the Very Large Telescope (VLT) in Chile. This is the first
study of spatially resolved weak bands in the 3 to 4 um range
in proto-planetary discs. Our aim is to use the aromatic and
aliphatic signatures that are detected at the disc surfaces to
characterise the size and composition of the sub-nanometer
carbonaceous grains. In Sect. 2 we discuss the diversity of the
carbonaceous signatures. In Sect. 3 we present the astrophysical
parameters and main characteristics of the observed discs. In
Sect. 4 we describe the observations and data reduction. In
Sect. 5 we present the observational results, the fitting method
for the spectral signatures, and the identified bands. In Sect. 6
we briefly describe the THEMIS framework, which is a global
model within which dust composition, evolution, and signatures
can be analysed. In Sect. 7 we discuss the results and their
astrophysical implications.

2. Variability in carbonaceous signatures

Figure 1 presents the diversity of the features that are related to
hydrogenated amorphous carbonaceous (a-C:H) materials in the
3—4 pm near-IR range where C—H stretching vibrational modes
are observed. These vibrational modes are particularly interest-
ing because they characterise the bonds between carbon and
hydrogen atoms that vary according to their local environment
(closest neighbours).

Figure 1 illustrates these variations for the related signatures
of two major types of laboratory experiments. Four experiments
feature a-C:H deposited on thin-film samples (Dartois et al.
2005, 2004a; Ristein 1998; Dischler 1987), and one experiment
focuses on soot nano-grains, which have disordered carbon nano-
structurations and were produced in flames (Pino et al. 2008).
An analysis was made using IR absorption spectroscopy. The
experiments of these studies give an overview of the variability
in features that are related to carbonaceous materials, and they
highlight the difficulty of signature assignments. The assign-
ment of the band origin in the 3.22-3.32 um range is still
quite uncertain because four or five vibrations overlap in this
region.

Table 1 lists the assumed signature assignments, their band
centre and width ranges, in wavelengths and wavenumbers.
These modes correspond to C—H stretching (str) vibrational
modes. We distinguish three main types of bonds: aromat-
ics, olefinics, and aliphatics. Representations of these vibration
modes are given in Fig. 1. The aromatic band at 3.3 um corre-
sponds to the vibration of hydrogen bonded to a carbon included
in an aromatic cycle and labelled sp? (hybridisation state) CH
aromatic (aro.). Its band centre varies from 3.268 to 3.295 um
and its width from 0.005 to 0.057 pum. Olefinic (ole.) modes
correspond to the vibration of the CH or CH, group where the
carbon atom is engaged in a C=C bond. The CH, asymmet-
ric (asy) mode varies from 3.240 to 3.249 ym with a width
between 0.014 and 0.045 um. It is less variable than its symmet-
rical (sym) counterpart, for which the band centre varies from
3.350 to 3.396 um and the width between 0.003 and 0.028 ym.
A third olefinic mode involving only the CH group occurs at
an intermediate wavelength between 3.311 and 3.344 um with
width variations between 0.008 and 0.062 ym. These modes are
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related to a sp? planar hybridisation, where one carbon atom
forms bonds with three other atoms.

Two types of aliphatic (ali.) modes can be distinguished in
the CH stretch region: those that originated in the CH; and CH,
functional group, with their asymmetric and symmetric charac-
ters. The CHjs aliph asy mode varies from 3.378 to 3.84 um
and its width varies between 0.008 and 0.033 um, while the
CH, aliph asy mode varies from 3.413 to 3.425 pum and its
width varies between 0.006 and 0.034 um. At longer wavelength,
the CH; aliph sym mode varies from 3.466 to 3.486 ym and
its width varies between 0.006 and 0.034 um, while the CH,
aliph sym mode varies from 3.503 to 3.509 um and its width
varies between 0.006 and 0.051 um. A fifth mode related to the
aliphatic CH can be found at a wavelength intermediate between
symmetric and asymmetric modes. It is labelled tertiarty, and its
band centre varies from 3.425 to 3.47 um and its width varies
between 0.006 and 0.036 um. All aliphatic modes have a sp
hybridisation in which carbon atoms are bonded to four other
atoms.

In the following, observational data are compared to the
THEMIS model (Jones et al. 2017, 2013), which takes into
account vibrational modes from the thin-film experiments
described above. The bands included in THEMIS (assignment

. unidentified

A ~ sp> CH, ali. asy wing

the Herbig star HD 100546. Spectra from the
PDR NGC 7023 (Pilleri et al. 2015) and nano-
particles (Carpentier et al. 2012; related to the
study of Pino et al. 2008) are also plotted for
comparison. The signatures in the right panel
are labelled and a schematic view of vibrational
modes is given. a: Jones et al. (2017), b: Pino
et al. (2008), c¢: Dartois et al. (2004a), d: Ristein
(1998), and e: Dischler (1987).

and characteristics) are also plotted in Fig. 1 for comparison.
A typical spectrum from the disc observation and spectrum
from the PDR NGC 7023 (Pilleri et al. 2015) are also plotted
for comparison. Obvious differences between laboratory data,
observations, and the model are found. They are discussed in
Sect. 6.

3. Selected (pre-)transitional discs

Our sample consists of four well-known Herbig Ae/Be stars, all
with evidence of a circumstellar disc that is thought to be in
transition from a gas-rich proto-planetary disc to a gas-depleted
debris disc. The four discs show clear evidence of flaring based
on modelling their spectral energy distribution (SED; Meeus
et al. 2001), and IR and millimeter interferometry observations
(detailed descriptions of the discs and the associated references
are given in Appendix A). Furthermore, it has recently become
clear that these four discs show many spatial structures, such
as annular gaps and rings in the large grain emission distri-
bution near the mid-plane, as seen in millimeter and in the
near-IR scattered stellar light by um grains. Large-scale spi-
ral arms are also seen in scattered light. In the innermost few
astronomical units (au), evidence for a radial gap separating an
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Table 1. Band centre (1, vo) and FWHM variations in laboratory experiments.

Band Ao (um) FWHM (um) vy (cm™)  FWHM (cm™)
sp> CH; ole. asy str 3.240-3.249  0.014-0.045 3089-3078 13.3-42.4
sp? CH aro 3.268-3.295 0.005-0.057 3060-3035 5-53.1
sp2 CH ole. 3.311-3.344  0.008-0.062  2990-3020 7-56.3
sp? CH, ole. sym str 3.350-3.396  0.003-0.028 2985-2945 3-25
sp> CHj ali. asy str 3.378-3.384  0.008-0.033  2960-2955 7-29.3
sp> CH; ali. asy str 3.413-3.425 0.006-0.034  2930-2920 5-28.9
sp® CH tertiarty ali./Fermi resonance ~ 3.425-3.47  0.006-0.036  2920-2882 5-30
sp3 CHj ali. sym str 3.466-3.486 0.006-0.034 2885-2869 5-27.8
sp> CH, ali. sym str 3.503-3.509  0.006-0.051 2855-2850 5-41.8
sp> CH, ali. sym str wing 3.552 0.039-0.068 2815 31-53.6

inner disc (from ~0.1 to few au) and the outer main disc (from
~10 to 100 au or more) was found using near- and mid-IR
observations. Some of these structures could be tracing on-going
planet formation. Planet candidates have been found around two
of our discs: HD 100546 (e.g. Quanz et al. 2015; Currie et al.
2015) and HD 169142 (Biller et al. 2014; Reggiani et al. 2014;
Osorio et al. 2014). However, as discussed by several authors,
the observed disc structures could also result from gravitational
perturbations by binary stars, disc dynamical evolution (e.g.
gas accretion from the surrounding molecular cloud and local
maximum pressure), or dust evolution.

These discs have been observed at different wavelengths
using ISO, Spitzer, and ground-based spectroscopy, all show-
ing aromatic emission features and possibly aliphatic emission
features (Meeus et al. 2001; Acke & van den Ancker 2004;
Sloan et al. 2005; Habart et al. 2006; Geers et al. 2007b; Keller
et al. 2008; Acke et al. 2010; Seok & Li 2017). In Table 2
we report (i) the astrophysical parameters of each star (spec-
tral type, effective temperature, luminosity, mass, age, distance,
and Gy, i.e., far-UV flux strength at 50 au from the star in
terms of the Habing field (Habing 1968), and (ii) the dust spec-
tral characteristics (presence of aromatic and aliphatic features).
We also list the strength of the 3.3 ym aromatic emission fea-
ture measured from the ISO spectra of Meeus et al. (2001) and
Van Kerckhoven et al. (2002). Estimates of the radial spatial
extension of the 3.3 um aromatic emission feature (FWHM)
measured from ground-based spatially resolved observations are
also reported.

4. Observations and data reduction

Observations were performed using a long slit in the L band,
between 3.20 and 3.76 um, with the NaCo at the VLT. The
on-sky projection of the slit is 28” long and 0.086” wide,
which corresponds to the diffraction limit in this wavelength
range. The pixel scale is 0.0547” and the spectral resolution is
R = 1/AA ~1000. We took several slit positions, one centred on
the star, and the other slits shifted by one half-width. Seven or
nine positions allowed us to extract spectra on an area centred on
the of 2" X 0.258" or 2”” x 0.354"”, respectively. The long slit was
aligned north-south, except for HD 100546. For HD 100546, the
long slit was aligned with the major axis of the disc as resolved
in scattered light (Augereau et al. 2001; Grady et al. 2001), with a
position angle of ~160 degrees measured east of north. The inte-
gration time per slit was three minutes. The data-set reference is
075.C-0624(A), and observations characteristics are summarised
in Table 2.
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Ground-based near-IR spectroscopic observations involve
the use of a standard procedure to subtract the atmospheric
contribution. For each disc, we employed the standard chop-
ping/nodding technique with a throw of ~9” in the north-south
direction in order to correct for the atmospheric and instrumental
background. Telluric bands due to the atmosphere were used for
the wavelength calibration of spectra. They were removed using
standard stars observed during each data-set acquisition. To com-
pensate for the airmass variation between the observations of the
disc and the standard star, a scaling factor was applied to the
standard star spectrum to optimise telluric band subtraction.

5. Results

5.1. Extraction, decomposition, and characteristics of the
spectra

For the four discs, spectra were extracted from pixels for each
slit on either side of the central star, covering a star-centred
area of 2" x 0.258" or 2" x 0.354”. Because we focused on the
carbonaceous dust emission evolution, we extracted the features
from the original data by subtracting an underlying continuum.
The continuum was subtracted with a polynomial of order three
considering ranges where bands are absent, that is, the 3.6—
3.7 um range, and 3.2 um. The intensity at 3.35 um was used to
constrain the polynomial so that the continuum was not higher
than the signal. The spectra show similar structures for the four
discs: the 3.3 um aromatic feature, at least five features between
3.4 and 3.6 um (cf. Fig. 3), and the hydrogen recombination lines
Pfund 9 and 8 at 3.297 and 3.741 um.

To interpret the shape and evolution of the features that
move away from the central star, we considered a heterogeneous
widening, assuming several carriers associated with the same
signature, and made a Gaussian decomposition of the spectra
based on the experiments discussed in Sect. 2. The size, tem-
perature, structure, and even composition of the various carriers
imply that the signature is composed of multiple components.
A good approximation of these signatures is thus a series of
Gaussian profiles. We used eight Gaussians:

— 3.3 um : related to the C—H stretching mode of aromatics.

— 3.4,3.43,3.46, 3.52, and 3.56 um, which most probably are
associated with aliphatic materials.

— 3.297 and 3.741 um, which are the recombination lines Pfund

9 and 8 of hydrogen.

The decomposition was made on the continuum-subtracted spec-
tra expressed in wavenumber. The initial parameters and their
tolerance range are summarised in Table 3. A zoom of the
decomposition is presented in Fig. 3.
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Table 2. Top part: astrophysical parameters of the selected discs. Bottom part: summary of the observations.

HD 100546 HD 100453 HD 169142 HD 179218
Spec. type B9Vne A9Ve B9V AOVe
Temp. (K) 10500 7600 8250 9640
Lum. (Ly) 32 10 8.55 182
M (M) 2.4 1.8 1.69 3.66
Age (Myr) >10 15 (10 ?7) 6 1.08
d (pc) 109 104 117 245
Gy at 50 au 4.2 x10° 2.4 x10° 3.4 x10° 1.6 x 107
I3 (10714 W/m?) 2.5+0.5 1.3+0.2 1+0.2 1.7+0.2
FWHM (au) 12 (up to 50) 20 43 35
Date 2005/03/26  2005/03/30  2005/05/05 2005/07/14
Airmass 1.56 1.17 1.01 1.32
SR (%) 46 38 37 53
7o (cm) 16 8 11 14
Ly (m) 25 19 18 17
Seeing (") 0.66 1.17 0.93 0.69

Notes. Top part: The standard star used for data reduction is HR6572. We list spectral type, effective temperature, luminosity, mass, and age
(Seok & Li 2017). The distance is taken from Gaia Collaboration (2018). Gy is the far-UV flux strength at 50 au from the star expressed in units
of the average interstellar radiation field, i.e. 1.6 X107 erg s™' cm™2 (Habing 1968). The integrated strength of the aromatic 3.3 um feature is taken
from Habart et al. (2004). Estimates of the radial spatial extension of the 3.3 um band (FWHM) for HD 100546, HD 100453 and HD 169142 are
from Geers et al. (2007b); Habart et al. (2006). FWHM for HD 17918 is derived from this work. Bottom part: SR is the Strehl ratio or coherent

energy. ry is the Fried parameter. L is the outer scale.

Table 3. Initial parameters of the Gaussian decomposition method.

Feature Band centre (cm™')  Standard deviation (cm™!)
3.3um 3040 = 10 25+ 10
3.4 um 2941 + 10 15«5
343 um 2915 + 10 10+5
3.46 um 2890 + 10 15«5
3.52 um 2841 + 10 15«5
3.56 um 2809 + 10 20 + 10
H Pfund 9 3027 £5 2.25+0.3
H Pfund 8 2667 + 5 2.25+0.3

We optimised the parameters for each Gaussian using the
Powell method. If the amplitude of the 3.3 yum band was three
times lower than the mean noise of the underlying contin-
uum, the spectrum was excluded. Then, we averaged the spectra
according to their distance from the star, considering a step
of 0.1”, which corresponds to the spatial resolution of the
instrument. Figure 2 presents the characteristic spectra accord-
ing to the distance to the central star. These are normalised to
the continuum at 3.2um and thus show the evolution of the
signatures relative to the continuum. The main observation is
that all the discs exhibit similar spectral signatures: a 3.3 um
aromatic feature, and other features in the 3.4-3.6 um range
(Fig. 2).

Figure 3 shows details for one characteristic spectrum. For
the 3.3, 3.4, and 3.46 um bands, the FWHMs are similar, but
they are narrower for the 3.43 and 3.52 ym bands. The FWHM
of the 3.56 um band is broader, but the feature is poorly fitted.
The hydrogen Pfund recombination lines are very close to their
theoretical values, 3.297 and 3.741 um, with a narrow FWHM,;
this confirms the good wavelength calibration of the data. The
decomposition method gives similar results for the other spectra.

In the following, we focus on similarities and variations of these
signatures.

5.2. Detection of the bands towards the disc

Aromatic and aliphatic bands are detected in HD 100546
between 0.2 and 0.9” (20-100au) in the main outer disc (see
Fig. 2). In HD 100453, they are seen between 0.1 and 0.4” (10—
40au) to cover an area that includes the gap that extends up
to 20au and the external disc. Likewise, in HD 169142, sig-
natures are detected between 0.1 and 0.4” (10-45au), which
includes part of the two gaps detected between 1 and 20 au
and between 30 and 55au. In HD 179218, bands are detected
between 0.1” and 0.5 (30-120 au). A gap exists out to 10 au.
The data do not allow us to probe the inner part of the disc.
Interestingly, for most of the discs, the IR band carriers seem
to be present in the main disc regions and also in the gaps, which
is in contrast to the situation for large grains (see references in
the Appendix A).

5.3. Intensity variations

For each disc, Fig. 4 shows the intensities of each a-C:H emission
band between 3.4 and 3.6 um as a function of the intensity in the
3.3 um aromatic band. These values come from the decomposi-
tion results of the individual pixel spectra that meet the selection
criteria we discussed previously. For HD 100546, HD 100453,
and HD 169142, the values are mostly distributed linearly. For
HD 179218, the distribution is less clear. The Spearman rank
correlation coefficients that describe the monotonic relationship
between two variables show a good correlation between the 3.4
to 3.6 um features and the 3.3 um feature. The emission in
aromatic and aliphatic bands in this wavelength range is very
sensitive to the particle size. Moreover, this spatial correlation
suggests that the band carriers are stochastically heated and have
a similar size distribution.
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Fig. 2. NaCo-averaged spectra (black) for different distances from the star in 0.1” steps. Gaussian decomposition (in red) for each spectrum. Spectra

are normalised to the continuum at 3.2 yum.

Figure 5 presents the distribution ratio values for the 3.4—
3.6 um signatures to the 3.3 um band as a function of the distance
from the star. For HD 100546, HD 100453, and HD 169142, the
3.4/3.3, 3.43/3.3, 3.46/3.3, and 3.52/3.3 ratios are of the same
order and have a narrow dispersion without significant evolu-
tion as a function of the distance from the star, except for the
ratio 3.43/3.3 for HD 100546, which has a larger dispersion.
For HD 179218, the ratios are lower by ~1.4. As specified in
Table 2, HD 179218 is more luminous than the three other stars,
therefore we expect carbonaceous materials to be differently pro-
cessed as a result of the very different physical conditions. The
aliphatic bonds, which are more fragile than the aromatic rings,
are expected to be the first to break under UV processing.

5.4. 3.3um band

In this section, we investigate the position and width of the
3.3 um feature. Previous studies have pointed out that the
3.3 um feature is composed of two sub-bands: one band peaks at
3.28 um, and the other at 3.30 um (Sadjadi et al. 2017; Candian
et al. 2012; Song et al. 2003; Tokunaga et al. 1991; Hammonds
et al. 2015; Kwok & Zhang 2011). In particular, Tokunaga et al.
(1991) classified the 3.3 ym band into two types. Type 1 peaks at
3.289 um and has a width of 0.042 um. It is observed in numer-
ous objects, such as planetary nebulae and HII regions. Type 2
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peaks at 3.296 yum and has a narrower width of 0.020 um, which
is observed in pre-main-sequence and evolved stars. Tokunaga
et al. (1991) noted that laboratory data did not allow a particular
assignment to the features and proposed that Type 2 bands are
best fitted by amorphous aromatic materials and Type 1 bands
by heated PAHs. As suggested in Fig. 5, the carriers of the
bands are likely due to a single material. A series of studies
distinguished between Type 1 and Type 2 in the 3.3 um band
and investigated the origin of this band in the Red Rectangle
in emission (Song et al. 2003; Candian et al. 2012) and along
a diffuse line of sight towards the Galactic centre (Chiar et al.
2013). While Candian et al. (2012) proposed that the 3.28 um
feature comes from the structural organisation of the PAHs,
Chiar et al. (2013) suggested an aliphatic origin for the 3.28 ym
band because of the stretching mode of olefinic C-H bonds in
amorphous hydrocarbons. In another study, Sadjadi et al. (2017)
performed quantum-mechanical calculations on aromatic,
aliphatic, and olefinic compounds and proposed assigning the
3.28 um feature to aromatics and the 3.30 um to olefinics.

The averaged band centre and width of the 3.3 ym band
and variations with distance from the star are listed in Table 4.
The band centre agrees with the laboratory experiment val-
ues reported in Table 1. For the all discs, the width between
0.055 and 0.089 um is globally higher than the highest width of
0.057 um measured in the laboratory, even though uncertainties
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could explain this difference in some cases. The averaged band
centre and width of the other features and their variation ranges
are listed in Table 5.

In Fig. 6 the parameter values of the band centre and FWHM
based on the decomposition of pixel spectra are plotted as a
function of the distance from the star. In the bottom panels, the
FWHM is plotted versus band centre. The variations are reported
in Table 4. In HD 100453 and HD 179218, the average band
centre decreases with distance from 3.30 um to 3.29 ym. In
HD 100546 and HD 169142, the band centre remains constant at
3.295 um, moving away from the star. In all the discs, the FWHM
first decreases and then increases with distance from the star. We
also note that in HD 179218, the FWHM increases for band cen-
tres at longer wavelength. This suggests that close to 3.28 um,
the carrier of the feature probably is more aromatic, and around
3.30 or 3.32 um, it probably is more olefinic or aliphatic (Sadjadi
et al. 2017; Chiar et al. 2013). In this case, a narrow width would
mean that one component dominates when a broader one would
represent both components. This aspect is explored in more
detail in Sect. 6. For HD 100453 and HD 179218, the 3.3 um
band centre seems to shift from higher to lower values with dis-
tance from the central star. A priori, this is unexpected given the
known behaviour of carbonaceous materials that are irradiated
by UV photons. Close by the star, we expect that amorphous
aliphatic materials would be aromatised by the more intense
UV photon flux (e.g. Jones 1990; Dartois et al. 2004a,b; Pino
et al. 2008; Mennella 2008; Godard et al. 2011). Variations in
the centre and width of the band suggest chemical processing
(e.g. increasing contribution of olefinic-to-aliphatic bridges with
increasing distance to the star) that is complex and difficult to
interpret; it requires further study to allow definitive conclusions.
The 3.3 um band evolution could thus be used as a diagnostic
probe of the carbonaceous dust composition.

5.5. 3.4-3.3um band ratio

The top panel in Fig. 5 shows values of the ratio between the
3.4 to 3.3 um bands as a function of the distance from the star.
Values of the averaged ratio are reported in Table 6. The ratio
does not vary significantly with the distance, while the radiation
field intensity at the disc surface decreases by several orders of
magnitude.

A previous study by Pilleri et al. (2015) focused on spa-
tially resolved spectra of the PDR NGC 7023 with AKARI and
showed an increase in the 3.4/3.3 ratio when the far-UV flux Gy
decreases. In order to compare our results with those of Pilleri
et al. (2015), we applied our decomposition method (see Sect. 4)
to their data to calculate the 3.4/3.3 ratio. We obtain higher
ratios, but they vary in the same way with Gy as was found by
Pilleri et al. (2015) (Table 7).

Figure 7 shows the 3.4/3.3 ratio versus Gy for NGC 7023
and the four discs. To calculate G at different distances from
the central star in discs, we considered a blackbody with the
effective temperature and stellar luminosity given in Table 2.
The aliphatic-to-aromatic ratio does not appear to vary signifi-
cantly between PDRs at the molecular edge and disc surfaces.
Assuming a constant gas density, with the orders-of-magnitude
higher UV flux expected in our disc sample, with the Pilleri
extrapolation, we would expect a very low 3.4/3.3 ratio, and
a rapid dehydrogenation of the carriers following experiments.
However, the emission in the 3—4 um range depends not only
on the UV flux, but also on the (re-)hydrogenation rate, which
in turn depends on the gas density. Thus, the observation of an
aliphatic-to-aromatic ratio that varies little may suggest either a
recent exposure of the carriers to the radiation field (by a contin-
uous local vertical replenishment at the disc surface) before their
destruction or conversion, and/or that the ratio of Go/ny may be a
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Fig. 5. Aliphatic/Aromatic band intensity ratios according to the distance from the star. Point densities show the band ratios (amplitude X ) of the
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instead of points to highlight the variations. The median value of the ratio is plotted as a black solid line.

Table 4. 3.3 um band characteristics and variations as a function of the distance from the star (d).

HD 100546 HD 100453
d( Ao (um) FWHM (um) Ao (um) FWHM (um)
0.1 ... ... 3.300 = 0.002 0.072 + 0.008
0.2 3.295 + 0.004 0.065 + 0.011 3.298 + 0.004 0.064 + 0.006
0.3 3.296 + 0.003 0.055 + 0.005 3.294 + 0.003 0.073 + 0.005
0.4 3.295 + 0.003 0.055 = 0.007 3.293 = 0.001 0.089 = 0.000°
0.5 3.295 + 0.002 0.057 + 0.008
0.6 3.295 + 0.002 0.060 + 0.012
0.7 3.294 + 0.002 0.070 = 0.010
0.8 3.295 + 0.002 0.089 + 0.013
0.9 3.295 + 0.004 0.089 + 0.002
HD 169142 HD 179218
d( Ao (um) FWHM (um) Ao (um) FWHM (um)
0.1 3.296 + 0.003 0.071 £ 0.010 3.297 = 0.002 0.076 + 0.012
0.2 3.294 + 0.003 0.065 + 0.004 3.296 + 0.003 0.062 + 0.012
0.3 3.293 + 0.003 0.080 = 0.009 3.291 + 0.003 0.054 + 0.003
0.4 3.294 + 0.002 0.089 = 0.000° 3.291 + 0.002 0.066 = 0.007
0.5 3.290 + 0.000° 0.073 + 0.000¢

Notes. @Too few data points to calculate the uncertainty.

better parameter to consider, and not the UV flux alone. In discs,
the gas density is expected to be much higher than in PDRs and

must increase when we approach the star.

To proceed in understanding the 3.4/3.3 ratio as a function of
the local physical conditions, we considered the intensity of the
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radiation in relation to the local gas density. Based on the model
of Woitke et al. (2016), who considered a disc in thermal and

hydrostatical equilibrium, the gas density at the upper surface of

the disc at the radial optical depth A, = 1 can be estimated to
be about ny = 10° and 107 cm™ at 10 and 100 au, respectively,
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Table 5. Band centres, widths, and variation ranges for each disc (d).

HD 100546 HD 100453 HD 169142 HD 179218

Ao (um) FWHM (um) Ao (um) FWHM (um) Ao (um) FWHM (um) Ao (um) FWHM (um)
3.394 £ 0.005 0.052+0.006 3.391+0.002 0.051 +0.004 3.389 +0.001 0.054+0.001 3.390 +0.002 0.053 + 0.004
3.430 £ 0.006 0.033 +0.008 3.432 +0.001 0.031 £0.003 3.431 +0.004 0.035 +0.004 3.432+0.004 0.031 + 0.007
3.468 £ 0.003 0.044 +0.007 3.469 +0.002 0.053 +0.004 3.470 + 0.003 0.052 + 0.004 3.469 + 0.005 0.046 + 0.008
3.515+£0.003 0.035+0.007 3.520+0.007 0.036+0.008 3.515+0.005 0.039+0.007 3.516+0.003 0.031 + 0.004
3.560 + 0.008 0.075 +0.013  3.561 + 0.009 0.085 = 0.006 3.562 +0.009 0.084 +0.009 3.569 + 0.006 0.061 + 0.018

from the central star (see their Fig. 4 for their reference model).
Thus, considering that G scales as the inverse squared distance
to the illuminating star, we can estimate that Go/ny does not vary
to first order between 10 and 100 au. This could explain a 3.4/3.3
ratio that does not vary much with distance from the star in the
discs. At the radial optical depth A, = 1 and considering Gg0 a,
the far-UV strength at 50 au (see Table 2), we can roughly esti-
mate the Gy/ny ratio as a function of the distance d from the star
by ~ G(S)O ax (“{T‘“)2 x 4= /ny(d). We find Go/ny ~ 0.04 for
HD 100546, ~0.002 and ~0.004 for HD 100453 and HD 169142
and ~0.15 for HD 179218 at 10 or 100 au. The 3.4/3.3 ratios in
HD 100546, HD 100453, and HD 169142, are comparable to
those at the P2, P3, and P4 positions in the PDR NGC 7023.
In HD 179218, the 3.4/3.3 ratio is between that found for the P1
and P2 positions in the cavity and the PDR edge.

For NGC 7023, estimates of G can be found in Pilleri et al.
(2015) and of ng (the total number of hydrogen nuclei) in Kiihler
et al. (2014). This gives (i) Go/ng = 107 in the cavity (ionised
region — position P1); (ii) Go/nyg = 0.26-2.6 at the PDR edge
(position P2); (iii) Go/ng = 1-2 X 1072 in the PDR (4, ~ 1 —
position P3); and (iv) Go/ng = 1073-2.5x107* in the PDR
(A, ~3 —position P4). The 3.4/3.3 ratio is low in the cavity (P1)
and remains constant towards the PDR even if Gy/ny varies by
several orders of magnitude. By combining the PDR and disc
results, we find that the 3.4/3.3 ratio is roughly equal to 0.3-0.4
for Go/ny < 1072, but it decreases to ~0.2 for Go/ny > 107".

In conclusion, the 3.4/3.3 band ratios observed in discs
are comparable to those observed in PDRs, and interestingly,
they do not depend on the far-UV strength over density ratio
beyond a certain threshold. However, a more detailed study of
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Table 6. Ratios of the 3.4-3.3 um bands for each disc.

HD 100546  HD 100453  HD 169142  HD 179218
d( 3.4/3.3

0.1 . 0.354 +0.122  0.397 +0.107  0.268 + 0.165
02 0418+0.124 0.352+0.068 0.365+0.058 0.236 +0.121
03 0311 £0.095 0.376+0.058 0.378 +0.060 0.156 + 0.085
04 0276+0.105 0.320=0.029 0418 +0.049 0.258 + 0.053
0.5 0.330 +0.076 0.289 + 0.000
0.6 0.376 = 0.087
0.7 0359 +0.041
0.8  0.371 +0.120
0.9 0402 +0.076

Notes. Their dispersions are also given.

Table 7. Ratios of the 3.4-3.3 um bands for NGC 7023.

Position Gy 3.4/3.3
Pilleri et al. (2015)  This work
P1 7000 0.028 0.181
P2 2600 0.090 0.318
P3 200 0.11 0.330
P4 150 0.13 0.336
0.6
HD100546
« HD100453
05 *»*% HD169142
**% HD179218
PDR NGC 7023
0.4 =1 |
g 0.3 P2 I
0.2 P1
0.1
090t 102 10° 107 10° 10° 107 10°

Gy

Fig. 7. 3.4/3.3 ratio as a function of Gy. The black dot shows the band
ratio in PDR NGC 7023 (based on Pilleri et al. 2015). Stars show the
band ratio for each disc and different distances to the central star. For
the disc, the Gy, has been estimated from a blackbody associated with the
parameters of the central star (temperature and luminosity). The error
bars for the 3.4/3.3 ratio are the dispersion of ratio values for the con-
sidered distance. The error bars for G, correspond to the values for the
considered distance inside the VLT/NACO beam.

the disc shape and irradiation conditions is needed to estimate
the physical conditions (Gy, ny) at the disc surfaces more accu-
rately. A specific radiative transfer code for each disc with the
appropriate structure (cavities and gaps) is required.

6. Modelling

The heterogeneous dust evolution model for interstellar
solids (THEMIS)' is based on data derived from laboratory

! https://www.ias.u-psud.fr/themis/
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experiments and is described in detail elsewhere (Jones
2012a,b,c; Jones et al. 2013, 2017; Kiihler et al. 2014). THEMIS
has been used before to analyse dense cloud observations
(Kiihler et al. 2015; Jones et al. 2016; Ysard et al. 2016), dust in
the Magellanic Clouds (Chastenet et al. 2017) and other nearby
galaxies within the Dustpedia project’. We are here mostly inter-
ested in the emission from stochastically heated nano-grains,
therefore we briefly summarise the essential elements pertain-
ing to these particles of THEMIS, which have radii from 0.4 nm
to several tens of nanometers and a power-law size distribu-
tion that steeply declines in abundance with increasing radius.
These nano-grains are primarily of amorphous, hydrogen-poor
a-C composition and principally consist of poly-aromatic units
linked together by olefinic/aliphatic bridges. These grains are
rendered hydrogen-poor through the effects of photolytic dehy-
drogenation by the ambient interstellar UV radiation field in
the diffuse ISM (Jones 2012a,b,c). The composition, structure,
and optical properties of the THEMIS carbonaceous grains,
which contain aromatic, olefinic, and aliphatic sub-components,
were calculated using the extended random covalent network
(eRCN) model for H-rich a-C:H and a defective graphite (DG)
model for H-poor grains (Jones 2012a,b). The carbonaceous
material properties are principally determined by their band
gap, and the associated optical properties were calibrated using
the available laboratory data as described in detail in Jones
(2012a,b).

For grains with radii <20 nm, the size of the aromatic clus-
ters is necessarily limited. As derived in Robertson (1986), the
band gap depends on the size of these clusters. For a given com-
position, the smaller grains therefore have a larger gap than their
bulk counterpart (Jones 2012b,c). This last point is taken into
account in THEMIS with the definition of an effective band gap
that depends upon the particle size. Thus, and in order to avoid
any ambiguity in the following, we adopted the bulk material
band gap in our description, with the advisory that in general,
the effective band gap is larger than the bulk material band gap
(Jones 2012c¢).

In THEMIS the spectroscopic assignments for the C—H and
C—C vibrational modes were based on the available laboratory
spectroscopic data (Jones 2012a). The parametrised band char-
acteristics are a compromise given the diversity encountered in
laboratory data (see Fig. 1) and observed through the interstellar
IR emission bands. Thus, the THEMIS IR spectral predictions
are globally and qualitatively consistent with the observed lab-

2 http://dustpedia.com/
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oratory and astronomical spectra. In particular, THEMIS can
self-consistently explain the 3.3 um band and its associated side
bands in the 3.4—3.6 um region. However, the current model is
not able to explain the details of the observed emission spectra,
that is, the band positions do not always agree with the observed
bands, and as attested by the data presented in Fig. 1, neither
are any of the available laboratory data sets. Thus, it appears
that conditions in the laboratory cannot yet be made to match all
the environments for the IR carriers in space, and we therefore
have not yet achieved completely satisfactory spectral fits of the
models to the data. Additionally, the THEMIS model predictions
were made for dust in the diffuse ISM, whereas the best IR emis-
sion band spectra are generally for PDR regions with generally
more intense and harsher radiation fields.

In our exploration of the dust model parameter space, the
THEMIS model grid contain almost 200 spectra for a given disc
as a function of distance. These were calculated using DustEM?,
a numerical tool for dust emission and extinction (Compiegne
et al. 2011).

Using THEMIS in its current form, we calculated a model
grid for each disc and explored the nature of the THEMIS nano-
grains as a function of three parameters:

1. the distance from the star, which translates into the local
radiation field expressed in terms of Gy,

2. the grain composition, in terms of the material effective band
gap, E,, which is explored over the range £, = 0.0-2.5¢€V,
that is, from aromatic-rich materials (E;, ~ 0eV) to
aliphatic-rich, a-C:H like materials (E; > 2eV), and

3. variations in the minimum size of the carbonaceous nano-
grain size distribution ranging from a,,;, = 0.4 to 1.0 nm. For
greater sizes, the distributuion follows that of Jones et al.
(2013).

Figure 8 shows an example of the wide variability in SED
allowed by THEMIS. From the top left panel to the bottom right
panel, the gap increases, that is, underlying carriers vary from
aromatic materials (small gap) to aliphatics (large gap). Increas-
ing the gap leads to a switch-over of the aromatic signature
(black dash-dotted line) at 3.3 um to olefines and aliphatics sig-
natures (grey dashed and magenta dotted line) between 3.4 and
3.6 um for higher gaps. In each panel the colour traces are SEDs
with different minimum sizes of the smallest grains in the dis-
tribution size. This illustrates the prevalence of the surface or
bulk effects. The emission properties of the smallest grains vary
rapidly with size, in particular, the band/continuum ratio. The
choice of this range of minimum size allows us to illustrate these
variations. For small gaps, with increasing minimum size, we
note an increase in continuum emission and a decrease in band
emission that is due to both the surface and bulk effect and to the
effectively smaller gap for larger grains, which are less strongly
limited by the size of aromatic clusters (Jones 2012a). For large
gaps, the continuum emission remains weak with increasing size
because the aromatic units are too small to allow emission at
these wavelengths.

Thus, a first exploration was made throughout the grid to
compare to the observations. We focused on HD 100546, which
is the disc for which the spectra cover the widest range of dis-
tances from the star. The radiation field was modelled by a
blackbody with the temperature and luminosity of the central
star, that is, 10500 K and 32 L. The field intensity G, was cal-
culated for steps of 0.1” (the star is located at 103 pc). For each
distance from the star, the SED was simulated for several sets of

3 https://www.ias.u-psud. fr/DUSTEM/

parameters of band gap E, and minimum size a,;,. To compare
this to the observations, we then used the decomposition method
presented in Sect. 4 on the model data to obtain the parameters
of the Gaussian functions. The model spectra were normalised
to the observational spectrum at 0.2”.

The results are presented in Fig. 9. Figures B.1 and B.2 show
the comparison with other parameter sets. In the left panel we
plot the results of the model decomposition (the similar aspect
is due to the normalisation). In right panel we show the relative
intensities in the bands in the same plot as in Fig. 4. For Fig. 9,
where api, = 0.5nm and E, = 0.1¢€V, the intensities obtained
after normalisation match the observations in terms of the rel-
ative order of the distribution between the signatures for bands
at 3.4, 3.43, 3.46, and 3.52 um and in terms of the intensities
(derived from the field intensity Go). When ay;, varies from 0.5
to 0.4nm (Fig. B.1), we observe a global shift to higher intensi-
ties. When the effective gap increases from 0.1 to 0.2eV (with
amin = 0.5nm, Fig. B.2), intensities of aliphatic bands increase
with respect to the 3.3 um band. The intensity of the signa-
ture at 3.56 um seems to be underestimated when we consider
amin = 0.5nm and E; = 0.1eV. As first described in Sect. 5.1,
the fit of the 3.56 um feature does not match very well. The
decomposition method and THEMIS assume that observed sig-
natures come from a-C:H materials that contain only carbon
and hydrogen atoms. Thus, we speculate that the 3.56 um fea-
ture could be explained by the chemical composition of the dust,
such as inclusions of hetero-atoms of nitrogen or oxygen. As
reported by Tallent & Siewers (1956) and Goebel et al. (1981),
some carbonaceous materials with nitrogen or oxygen do have
signatures around 3.56 um. In the particular case of possible oxy-
gen inclusion, some features expected in the mid-IR wavelength
range may be searched for. With the inclusion of nitrogen in
the aromatic network, this would be less evident as the infrared
activity of potential new modes may be weak, but could influence
and shift the position of some of the mid-IR aromatic modes
(Socrates 2004).

Finally, as shown in Fig. 6 (bottom panel) in Sect. 5.4, we
explored the width variation according to the band centre shift
of the 3.3 um band. In THEMIS, the increases in E, (i.e., change
in the grain composition) and a,,;, drive the increase in width and
the shift of the band centre to longer wavelengths. This argues for
multiple components for the 3.3 ym band, from aromatic compo-
sition close to 3.28 um and hybrid aromatic-olefinic composition
close to 3.30 um.

For the whole spectrum, we note that the fit is not perfect.
As explained above, THEMIS was developed for the diffuse
ISM, and the signatures in this wavelength range present a great
variability. Nevertheless, if the decomposition method does not
use all signatures of the model, it fits signatures related to the
same type of materials (aliphatics) that evolve in the same way,
as indicated by the correlation in Fig. 4. This first exploration
allows us some interpretations of the dust composition and size,
but we recall that uncertainties remain high about the radia-
tion field intensity, especially because of the large spatial scale
covered by one spectrum where G varies quickly, and because
analysis is based on averaged spectra for each distance and does
not consider local variations due to the structure. By confirm-
ing that dust in HD 100546 is composed mostly of aromatic-rich
sub-nanometer grains with aliphatic and olefinic components,
these results indicate that THEMIS is useful for modelling dust
in discs and sets limits on the composition and size of dust. Nev-
ertheless, a more detailed study has to be conducted to fully and
definitively understand the observed variations and their origin.
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Fig. 8. Spectral energy density in the 3.2-3.8 um range calculated with THEMIS for a radiation field intensity G, = 2.5 X 107 similar to that found
in discs. The calculation was made with DustEM. From top right to bottom left, the band gap varies from 0.1 eV to 2.4 eV. In each subplot, the

SED is plotted for several minimum sizes of grains.

7. Conclusions

We presented NaCo/VLT spectroscopic observations in the
3um region of a small sample of HAeBe stars. These data
allowed us for the first time to spatially resolve the disc emis-
sion in the bands related to aromatic and aliphatic materials.
Band assignments to aliphatic features is a complex question
because of their high variability in terms of band positions and
widths.
1. This work confirms the presence of features that are related
to aromatic and aliphatic materials in discs around Herbig
stars. These features are observed in a wide spatial range of
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the discs (from about ~10 to 100 au), even if the innermost
parts of these discs remain inaccessible to our observations.

. The various far-UV radiation conditions and correlated

intensities of aliphatic features with aromatic features argue
in favour for the common nature of the carriers, which are
stochastically heated nano-grains. If there were distinct pop-
ulations of carriers with significantly different sizes, there
would be no reason to have spatially correlated features.

. No strong variations in band ratios (aliphatic/aromatic)

according to the distance from the star are observed. This
suggests that features vary in a similar way: the same loca-
tion and the same intensity. It also argues for grains with
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Fig. 9. Left panel: decomposition of the continuum-subtracted spectra calculated with DustEM for a radial field intensity that is consistent with
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in bands at 3.4, 3.43, 3.46, 3.52, 3.56 um and the band at 3.3 um, underlined by those calculated for pixels of HD 100546 that were previously

shown in Fig. 4.

a mixed composition that is relatively stable. However, at
a given distance, the dispersion of the values varies and
depends on the data quality and intrinsic decomposition vari-
ations, but also on the physical dispersion that is due to these
processes: aromatisation (due to UV irradiation), amorphi-
sation, fragmentation, and internal dynamics. An important
point to consider is that the aliphatic bonds, which are more
fragile than the aromatic rings, are expected to be the first
to break under UV processing. Thus, no strong variation
in aliphatic-aromatic band ratios suggests that a continuous
replenishment at the disc surface is at work. This is sup-
ported by the fact that nano-grains of comparable size are
observed throughout the discs, whereas the smallest grains
would be expected to be destroyed in the most highly irra-
diated areas. Photo-induced and/or collisional fragmentation
of larger grains that may be important at the disc surfaces
might be a process to explain the replenishment of the
nano-grain component.

4. The 3.4/3.3 band ratios observed in discs are comparable
to those observed in PDRs and appear to not only depend
on the far-UV strength, but also on the gas density. Inter-
estingly, the 3.4/3.3 ratio does not depend on the far-UV
strength over density ratio beyond a certain threshold (of
Go/nu < 0.01).

5. The band centre and FWHM variations in the 3.3 um
band suggest multiple components of the feature with aro-
matic/olefinic composition. Evolution depends on the disc,
however, and remains unclear.

6. This first comparison with THEMIS gives a reasonable but
imperfect match to the observations: this is expected because
THEMIS was developed for the diffuse ISM.

7. The relative order of IR features is well reproduced with
THEMIS for a nano-grain population with £, = 0.1eV and
Amin = 0.5 nm.

This work raises new questions about the nature of the observed
signatures and their underlying carriers. In our follow-up work,
we will characterise the processing times of dust grains at the
disc surface (photo-dissociation, recombination, dehydrogena-
tion) to understand the process of their replenishment. To detect
the bands and sub-bands of carbon dust in its many forms, which
can be weak in a strong continuum, the combination of high
spatial and spectral resolution and sensitivity is essential. The
forthcoming observations with the MultiAperTure mid-Infrared
SpectroScopic Experiment (MATISSE) at the VLT and with the
James Webb Space Telescope will provide data that will allow
further analyses and interpretations.
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Appendix A: Discs
A.1. HD 100546

HD 100546 is one of the nearest very well-studied Herbig
Be stars (d = 109 = 4pc; Gaia Collaboration 2018; Lindegren
et al. 2016). Based on high-contrast images obtained with the
HST and with ground-based instruments, an elliptical structure
was detected that extends up to 350-380 au (Augereau et al.
2001), and multiple-arm spiral patterns were identified (Grady
et al. 2001; Ardila et al. 2007; Boccaletti et al. 2013). An inner
dust disc extending from ~0.2 au to ~1-4 au was resolved using
near-IR interferometry (Benisty et al. 2010; Tatulli et al. 2011;
Mulders et al. 2013; Pani¢ et al. 2014). The (pre-)transitional
nature of HD 100546 was initially proposed by Bouwman et al.
(2003) from an SED analysis. A gap that extends to up to 10—
15 au has been confirmed by mid-IR interferometry (Liu et al.
2003; Panic¢ et al. 2014), spectroscopy in the UV and the near-IR
(Grady et al. 2007; Brittain et al. 2009; van der Plas et al. 2009),
and high-resolution polarimetric imaging in the optical and near-
IR (Quanz et al. 2015; Garufi et al. 2016; Follette et al. 2017).

It is the first disc in which crystalline silicates (Hu et al. 1989)
and aromatic bands (Malfait et al. 1998) have been detected.
HD 100546 is one of the few HAeBe stars to simultaneously
show strong aromatic band luminosity and warm gas line lumi-
nosities (Meeus et al. 2012, 2013). The 8.6 and 11.3 um aromatic
features are spatially extended over a few 100 au (van Boekel
et al. 2004), and the spatial distribution of the 3.3 um emis-
sion shows a gap in the innermost region (~5-10 au) and is
extended up to at least 50 au (Habart et al. 2006). The FHWM
is about ~12 + 3 au Geers et al. (2007b). In Habart et al. (2006),
some additional features in the 3.4-3.5 um region have also been
detected, which were at the time attributed to aliphatic C-H
stretches in methyl or ethyl side-groups attached to PAHs (Joblin
et al. 1996; Yang et al. 2013, 2016) or nano-diamonds.

A.2. HD 100453

The Herbig Ae star HD 100453A (d = 104 £ 3 pc, M = 1.7M,;
Gaia Collaboration 2018; Dominik et al. 2003) is less bright and
not studied as frequently as HD 100546. Its proto-planetary disc
was recently revealed to host a gap (Khalafinejad et al. 2016) and
a global two-arm spiral structure in a SPHERE/VLT image. This
is consistent with a companion-driven origin (Wagner et al. 2017,
and reference therein). The primary A-star hosts an M-dwarf
companion with a mass of ~0.2M and an angular separation of
1.05”, which corresponds to a projected physical separation of
~108 au if the orbit is seen close to face-on (Chen et al. 2006b;
Collins et al. 2009). The spatially resolved mid-IR Q-band
image obtained with Gemini north/MICHELLE indicates an
outer gap edge at ~20 au, and the disc is extended up to ~200 au
(Khalafinejad et al. 2016). Based on the Gemini Planet Imager
(GPI) polarized intensity (PI), SPHERE data, and the IR SED
fitting, Long et al. (2017) suggested that the circumstellar disc
of HD 100453 appears to contain an inner disc, which, when
an SED fitting was made, extends from 0.13-1 au, followed by a
large radial gap (1-18 au) and an outer disc (18-39 au).

Its Spitzer/IRS spectrum shows a very weak sign of sili-
cate features at 10 and 20 um, which also indicates a gap in the
disc (e.g., Marifias et al. 2011; Maaskant et al. 2013). The aro-
matic features at 3.3, 6.2, 7.8, 8.6, 11.3, and 12.7 um are detected
(Meeus et al. 2001), with secondary features observed at 5.7,
6.0, 10.6, 12.0, and 13.5 um, and the 6.8 and 7.2 um aliphatic
bands (Acke et al. 2010). HD 100453 also displays an emission
feature at 16—19 ym that might be attributed to the out-of-plane

skeletal modes of large elongated PAH molecules (Peeters et al.
2004; Acke et al. 2010). The 3.3 um aromatic feature is spatially
extended with an FWHM equal to ~20 au. (Habart et al. 2006;
Klarmann et al. 2017) presented near-IR interferometric obser-
vations that showed extended flux that might be evidence for
carbonaceous stochastically heated particles in the inner region
of the proto-planetary discs around HD 100453.

A.3. HD 169142

HD 169142 is a Herbig Ae star (A5Ve; Keller et al. 2008) that
is well studied at a distance of 117 + 4 pc (Grady et al. 2007;
Manoj et al. 2006; Gaia Collaboration 2018). It shows an (almost
face-on) disc with (i) multiple gaps (an inner gap between ~1
and ~20 au and a middle gap between ~30 and ~55 au), (ii) dust
rings at the edge of the gaps (at ~20-30 au and at 55-85 au), and
(iii) an outer disc (e.g., Honda 2013; Quanz et al. 2013; Osorio
et al. 2014; Momose et al. 2015; Fedele et al. 2017; Ligi et al.
2017; Bertrang et al. 2017).

Seok & Li (2016) and Pohl et al. (2017) also modelled the
dust population according to its location or its evolution. Seok &
Li (2016) performed a comprehensive modelling of its SED
as well as the PAH emission features with porous dust and
astronomical-PAHs and found that three dust populations and
relatively small PAH molecules with an ionisation fraction of
0.8 can explain the entire SED and the observed PAH features®.
In this disc, the aromatic feature at 3.3 um is clearly detected
with the other aromatic bands at 6.2, 7.8, 8.6, 11.3 and 12.7 um
(Meeus et al. 2001; Sloan et al. 2005), as well as secondary fea-
tures observed at 5.7, 6.0, 10.6, 12.0, and 13.5 um, and the 6.8
and 7.2 ym aliphatic bands (Acke et al. 2010). The 3.3 um aro-
matic feature appears to be observed in the inner cavity and is
spatially extended with an FWHM of 0.3” or ~30au (Habart
et al. 2006, and this paper).

A.4. HD 179218

The star HD 179218 is at a distance of ~290pc (Gaia
Collaboration 2018) with a B9 spectral type and a strong lumi-
nosity of ~180 L. It harbours a circumstellar disc that is revealed
through its IR excess and that is well known for its silicate-
dominated IR spectrum (Bouwman et al. 2001; Schiitz et al.
2005; van Boekel et al. 2005). Its IR spectra are dominated by
crystalline forsterite and enstatite and not by small, amorphous
silicate grains. HD 179218 is known to have a high percentage
of crystalline dust. This indicates dust processing in the circum-
stellar disc of HD 179218, and the presence of cold enstatite at
~10 au implies that it is mostly produced in the inner regions
and is transported outwards by radial mixing (van Boekel et al.
2005). A double-ring-like emission at 10 um has been spatially
resolved (e.g. Fedele et al. 2008), and it peaks at ~1 and 20 au,
respectively. A gap at ~10au is reported based on the mid-IR
interferometry with VLTI/MIDI.

The aromatic feature at 3.3 um is detected, as well as the
other aromatic bands at 6.2, 7.8, and 8.6 um (Meeus et al. 2001;
Acke & van den Ancker 2004; Acke et al. 2010). A very recent
study shows that has for the first time spatially resolved the aro-
matic emission of the disc (Taha et al. 2018). The average FHWM
of the 8.6 and 11.3 um is of 0.232” or 67 au and 0.280” or
81 au. Based on spatial and spectroscopic considerations as well

4 Similar PAHs properties are derived by Seok & Li for HD 100453
and HD 179218, while for HD 100546 relatively large PAHs with a small
ionization fraction are found. The ionization fraction is the probability
of finding a PAH molecule in a nonzero charge state (Li & Lunine 2003).
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as on qualitative comparison with IRS 48 and HD 97048, the
authors favoured a scenario in which PAHs extend out to large
radii across the flared disc surface and are at the same time pre-
dominantly in an ionised charge state that is due to the strong
UV radiation field of the central star. The 3.3 um aromatic fea-
ture is detected from 0.1”” until 0.5” or 150 au from the central
star. In this study, we find that the FWHM is about 0.2” or
~60 au. Kluska et al. (2018) presented near-IR interferometric
observations showing extended flux that might be evidence for
carbonaceous stochastically heated particles in the inner region
of the proto-planetary discs around HD 179218.

Appendix B: Comparison of THEMIS with
observations

Figures B.l and B.2 show correlations between the aliphatic
bands and the aromatic band for two sets of parameters obtained
with THEMIS: (E, = 0.2¢eV, apix = Snm) and (E;, = 0.1eV,
amin = 4nm), respectively. See Sect. 6 for details.
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Fig. B.1. Correlation between intensities in bands 3.4, 3.43, 3.46, 3.52,
and 3.46 and the band at 3.3 um, underlined by those calculated for
pixels of HD 100546 that were previously shown in Fig. 4.
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CHAPITRE 3. EMISSION DES NANO-POUSSIERES CARBONEES DANS LES DISQUES
PROTOPLANETAIRES : LES COMPOSANTS ALIPHATIQUES-AROMATIQUES

3.4 Variation du rapport 3.4/3.3 en fonction de G,/ny

Cette section compléte la discussion sur la variation du rapport 3.4/3.3 en fonction des condi-
tions d’irradiation (Sect. 5.5 du papier). Comme on I'a vu dans les chapitres 1 et 2, 'émission des
bandes a 3.3 et 3.4 um dépend de la composition et de la taille des nano-particules les plus petites.
Dans le cas des disques protoplanétaires, ces particules émettent depuis la surface ol les condi-
tions d’irradiation UV et la densité d’hydrogene varient radialement de plusieurs ordres de gran-
deur. D’un coté, I'intensité du champ de radiation UV G participe ala dé-hydrogénation/aromatisation
de la poussiére carbonée. Proche de I'étoile, pour des valeurs de Gg élevées, les nano-particules
sont détruites rapidement. De I'autre coté, les atomes d’hydrogene présents en phase gazeuse et
exprimés en terme de densité ny; tendent a ré-hydrogéner la poussiéere. Ainsi, I’'observation du rap-
port 3.4/3.3 en fonction du rapport Go/ny est sans doute pertinente dans le contexte des disques
pour tracer I'évolution de la poussiére avec les conditions physiques.

La figure 3.5 présente I'évolution du rapport 3.4/3.3 en fonction de Go/ny a la surface des
disques protoplanétaires considérés et pour la PDR NGC 7023 (PILLERI et al. 2015). Pour NGC
7023, le rapport 3.4/3.3 pour les différentes positions a été réévalué en utilisant la méthode de dé-
composition décrite dans BOUTERAON et al. (2019). Les valeurs de Gg et ny; sont issues de PILLERI
et al. (2015) et KOHLER et al. (2014), respectivement. Pour les disques, Gy est simplement donné
par le flux recu a une certaine distance et émis par des corps noir ayant la température effective et
laluminosité des étoiles centrales des disques. L'estimation de ny est basée sur le modele standard
de disque présenté dans WOITKE et al. (2016).

Pour des valeurs de Go/np<10, les valeurs du rapport 3.4/3.3 varient assez peu ~30-35. Pour
un Go/nyg ~100, le rapport 3.4/3.3 vaut ~0.2. Le fait que le rapport 3.4/3.3 varie assez peu pour
10~*<Gy/ny<10 traduisant des conditions physiques trés différentes, suggére un mécanisme de
renouvellement des nano-particules a la surface des disques et dans les PDR. Les études de BERNE
et al. (2009), SEOK et L1 (2017) vont dans ce sens. Pour Gg/ny ~100, la diminution du rapport
3.4/3.3 pourrait indiquer un seuil au-dela duquel la transformation/destruction des nano-particules
est plus rapide que leur renouvellement.

Il s’agit 1a d’'une premiére estimation de cette observable que la décomposition plus robuste
des données avec une nouvelle méthode de MARCHAL et al. (2019) et une modélisation plus fine
tenant compte de la structure des disques et du transfert radiatif avec POLARIS (REISSL et al. 2016,
BRAUER et al. 2017) vont permettre de compléter.
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Chapitre 4

Distribution spatiale des signatures
aromatiques et aliphatiques des
nano-grains carbonés dans le disque
protoplanétaire de HD 100546
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CHAPITRE 4. DISTRIBUTION SPATIALE DES SIGNATURES AROMATIQUES ET ALIPHATIQUES
DES NANO-GRAINS CARBONES DANS LE DISQUE PROTOPLANETAIRE DE HD 100546

4.1 Résumé

Ce chapitre présente la distribution spatiale des signatures aromatiques (AIB) a 3.3, 8.6 et
11.3 pm et aliphatiques entre 3.4 et 3.5 pm associées aux nano-grains carbonés dans le disque
protoplanétaire (pré-)transitionnel de HD 100546.

Cette étude utilise les observations spectroscopiques en optique adaptative NaCo a une réso-
lution angulaire de ~0.1" présentées dans le chapitre 3 et sur des données d’imagerie et de spec-
troscopie VISIR entre 8 et 12 pm a une résolution de ~0.3". Les cartes présentées dans le papier ont
été produites a partir de la décomposition en gaussiennes des données NaCo avec 'outil ROHSA
(MARCHAL et al. 2019). Les observations sont comparées aux prédictions de modeéles de disques
basés sur le modele de poussiére THEMIS et le code de transfert radiatif POLARIS pour différentes
structures de disque.

HD 100546

HD 100546 est I'une des étoiles Herbig Be proches les plus étudiées. Située a une distance de
~110 pc (GAIA COLLABORATION et al. 2018), elle montre la présence d’'un disque évasé et ellip-
tique s’étendant jusqu’a 350-380 au (AUGEREAU et al. 2001) qui présente de multiples bras spiraux
(GRADY et al. 2001, ARDILA et al. 2007, BOCCALETTI et al. 2013, AVENHAUS et al. 2014) et une in-
clinaison inférieure a 50° (AVENHAUS et al. 2014). Un disque interne entre ~0.2 et ~1.4 au est mis
en évidence par interférométrie IR (BENISTY et al. 2010, TATULLI et al. 2011, MULDERS et al. 2013,
PANIC et al. 2014). La présence d'un gap s’étendant jusqu’a 10-15 au est confirmée par interféro-
meétrie IR (LIU et al. 2003, PANIC et al. 2014), spectroscopie UV et proche IR (GRADY et al. 2007,
BRITTAIN et al. 2009, VAN DER PLAS et al. 2009) et imagerie polarimétrique a haute résolution dans
le visible et le proche IR (AVENHAUS et al. 2014, QUANZ et al. 2015, GARUFI et al. 2016, FOLLETTE
etal. 2017). Une observation récente d’ALMA révéle un anneau asymétrique entre 20 et 40 au avec
une émission de poussiére optiquement fine (PINEDA et al. 2019). MILEY et al. (2019) estiment une
limite basse de la masse de gaz de ~1% de la masse 'étoile et un rapport de masse gaz/poussiere
de ~20. HD 100546 est aussi un des rares cas de disques ol la présence d'une protoplanéte est sug-
gérée (QUANZ et al. 2015, CURRIE et al. 2015) mais reste toujours débattue (FOLLETTE et al. 2017,
RAMEAU et al. 2017).

HD 100546 est le premier disque dans lequel ont été détéctées les silicates cristallins (HU et al.
1989) et des AIB intenses entre 3 et 13 pm (MALFAIT et al. 1998). Ces bandes sont mélangées avec
des sous-bandes plus faibles (e.g., ACKE et al. 2010, BOUTERAON et al. 2019; et Chap 3) et spatiale-
ment étendues (VAN BOEKEL et al. 2004, HABART et al. 2006).

Létude de SEOK et L1 (2017) trouve que les porteurs des AIB sont majoritairement neutres avec
un fraction d’ionisation de 20%, une masse Mpa; = 5.37 x 10~%Mj, et une taille moyenne de 5.64 A.
Cette taille est similaire a celle requise pour expliquer les observations du MIS diffus, et en accord
avec I'analyse du chapitre 3 (BOUTERAON et al. 2019).

Résultats

De I'analyse des observations et de la modélisation que nous avons faite, nous trouvons :

1. Les signatures aromatiques et aliphatiques entre 3.3 et 3.5 pm sont spatialement étendues
et présentent une certaine structuration (Fig. 1 du papier).

2. Lerapport de bandes aliphatique/aromatique I3 4y /13,4, Montre une augmentation d'un
facteur 2 avec la distance a I'étoile depuis ~0.2" (~20 au) a ~1" (~100 au). Cela est un argu-
ment en faveur de I'évolution de la composition des nano-particules qui sont aromatisées
par le rayonnement UV dans les régions centrales.

3. Le modele prédit que les bandes aromatiques et aliphatiques sont dues a différentes contri-
butions de sous-populations de grains selon I'intensité du champ de rayonnement et la lon-
gueur d'onde. Les signatures a 3.3 et 3.4 um sont principalement dues aux particules sub-
nanométriques d'une taille inférieure a 0.7 nm pour des Gq élevé et faible. Lémission a 8.6 et
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11.3 um est principalement dues aux nano-particules d'une taille inférieure a 1.5 nm pour
des valeurs de Gy faibles et a la contribution de plusieurs popultaions de grains pour des
Gy plus élevées. Le continuum a 10.4 um est principalement di aux grains sub-microniques
pres de I’étoile. Loin de I'étoile, il est dominé par les nano-particules.

4. Des signatures caractéristiques de silicates cristallins entre 8 et 12 um sont détectées sur
les spectres observés de I'étoile et jusqu’a une distance de 1". Lémission dans la bande a
11.3 um augmente entre 0.5 et 1.5" puis domine le spectre a 2", en accord avec notre modé-
lisation.

5. Le continuum a 10 pm est spatialement étendu, comme les bandes a 8.6 et 11.3 pm. Cela
est en accord avec notre modele qui prédit que I'émission continuum est principalement
causées par les nano-particules loin de I'étoile.

6. La modélisation permet de bien reproduite les profils d’émission spatiale dans les bandes
a 3.3 et 3.4 um, excepté pour les régions 20-40 au o1 I'émission observée est plate et n’aug-
mente pas avec l'intensité du champ de rayonnement UV Gy. Les origines possibles de ces
différences sont les variations des propriétés des nano-grains et des effets de structure du
disque qui ne sont pas pris en compte par nos modeles.

7. Les modeles reproduisent bien les flux intégrés dans les AIB. Cependant, le profil et I'in-
tensité de I’émission du continuum observée a 10 um ne sont pas bien reproduites par le
modele, 'émission observée étant plus abrupte et sous-estimée par le modele. Cette diffé-
rence peut s’expliquer par les changements dans les distributions radiales et verticales des
nano-particules avec une taille supérieure a 0.7 nm et pour lesquelles nous n’avons pas de
contrainte avec NaCo.

4.2 Papier

N.B : ce papier est actuellement soumis a Astronomy & Astrophysics dont le style d’édition est
utilisé pour le papier qui suit.
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ABSTRACT

Context. Carbonaceous nano-grains are present at the surface of protoplanetary disks around Herbig Ae/Be stars, where most of the
ultraviolet energy from the central star is dissipated. Efficiently coupled to the gas, they are unavoidable in the understanding of the
physics and chemistry of these disks. Furthermore, nano-grains are able to trace the outer flaring parts of the disk, as well as, the gaps
from which the larger grains are missing. However, their evolution through the disks, from internal to external regions are not yet well
understood.

Aims. Our aim is to examine the spatial distribution and evolution of the nano-dust emission in the emblematic (pre-)transitional
protoplanetary disk HD 100546. This disk shows many structures (annular gaps, rings, and spirals) and reveals very rich carbon
nano-dust spectroscopic signatures (aromatic, aliphatic) in a wide spatial range of the disk (~ 20 — 200 au).

Methods. We analyse adaptive optics spectroscopic observations in the 3-4 um range (angular resolution of ~ 0.1"), as well as,
imaging and spectroscopic observations in the 8-12 ym range (angular resolution of ~ 0.3"). The hyper-spectral cube is decomposed
into a sum of spatially coherent dust components using the Gaussian decomposition algorithm ROHSA (Regularized Optimization for
Hyper-Spectral Analysis). We compare the data to model predictions using The Heterogeneous dust Evolution Model for Interstellar
Solids (THEMIS) integrated into the radiative transfer code POLARIS by calculating the thermal and stochastic heating of micro-
and nanometre-sized dust grains for a given disk structure.

Results. We find that the aromatic features at 3.3, 8.6, and 11.3 um, as well as, the aliphatic features between 3.4 and 3.5 um are
spatially extended, with each band showing a specific morphology dependent on the local physical conditions. The aliphatic-to-
aromatic band ratio, 3.4/3.3, increases with the distance to the star from ~ 0.2 (at 0.2" or 20 au) to ~ 0.45 (at 1" or 100 au). This is in
agreement with previous studies and argues for an evolution of the composition of nano-materials which are more aromatic in the disk
parts closer to the star with high UV field. In the 8-12 um observed spectra, several features characteristic of aromatic particles and
crystalline silicates are detected with their relative contribution changing with the distance to the star. We model the sub- and main
features characterising bonds between carbon and hydrogen considering grain sizes from 0.4 to 20 nm with size-dependent optical
properties. The model predicts that the features and adjacent continuum are due to different combinations of grain sub-populations,
with in most cases a high dependence on the intensity of the UV field. Shorter wavelength features are dominated by the smallest ones
(a < 0.7 nm) throughout the disk, while at longer wavelengths what dominates the emission close to the star is a mix of several grain
populations, and far away from the star is the largest nano-grain population. The observed and predicted continuum emissions at 10 um
are in fact spatially extended, but the observed emission is nevertheless higher and steeper than predicted. The model reproduces well
the spatial emission profiles of the 3.3 and 3.4 um bands, except for the inner 20-40 au where the observed emission is flat and does
not increase anymore with the UV field. These differences could be explained by several possibilities.

Conclusions. With our approach that combines both, observational data in the near- to mid-IR and disk modelling, we deliver con-
straints on the spatial distribution of nano-dust particles in link to the disk structure and radiation field.

Key words. protoplanetary disk - carbonaceous dust-IR emission - dust model - radiative transfer code

1. Introduction

The objective of this article is to study the spatial distribution
and possible changes in the properties of carbon nano-dust in
protoplanetary disks (PPDs). Carbon nano-dust, detected under
more or less organised structures and different ionisation states,
constitutes a major component of dust in the interstellar and cir-
cumstellar environments. Vibrational emission bands in the near-
to mid-IR from nano-carbon dust have been observed towards
PPDs around most of the Herbig Ae stars, about half of the Her-

big Be stars, and a few T-Tauri stars (e.g. Brooke et al. 1993;
Acke & van den Ancker 2004; Acke et al. 2010; Seok & Li
2017). Contrary to large grains, these tiny and numerous carbon
grains are well coupled to the gas and do not settle towards disk
midplanes. It results in different spatial distributions with tiny
grains present at the disk surfaces (e.g. Meeus et al. 2001; Habart
et al. 2004; Lagage et al. 2006) and in the cavity or gaps from
which the pebbles are missing (e.g. Geers et al. 2007; Kraus et al.
2013; Klarmann et al. 2017; Kluska et al. 2018; Maaskant et al.
2013). The presence of the very small carbon grains in the irra-
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diated disk layers may have strong consequences (e.g. Gorti &
Hollenbach 2008). As in the irradiated regions of the interstellar
medium, they are the prevalent contributors to the energetic bal-
ance because they are very efficient at absorbing UV photons and
heating the gas via the photoelectric effect. The highest fluxes
of lines tracing the warm gas (e.g., [OI] 63 and [OI] 145 um,
H, 0-0 S(1), high-J CO) are found in PPDs which show a large
amount of flaring and high aromatic band strength (e.g. Meeus
et al. 2013). Moreover, due to their large effective surface area,
they may dominate the catalytic formation of key molecules as
H,, as well as the charge balance. The disk structure further may
depend on the level of nano-grains coupling with the gas. Char-
acterising the size and properties of these tiny grains through the
disks, from internal to external regions, is thus of prime impor-
tance to understand the structure and evolution of PPDs.

In a recent paper, Boutéraon et al. (2019) showed the pres-
ence of several spatially extended near-IR spectral features that
are related to aromatic and aliphatic hydrocarbon material in
PPDs around Herbig stars, from 10 to 50-100 au, and even in in-
ner gaps that are devoid of large grains. The correlation between
aliphatic and aromatic CH stretching bands suggested common
carriers for all features. Since these hydrocarbon nano-particles
are a priori easily destroyed by UV photons (e.g. Mufioz Caro
etal. 2001; Mennella et al. 2001; Gadallah et al. 2012), this prob-
ably implies that they are continuously replenished at the disk
surfaces. In the continuity of the Boutéraon et al. (2019) study,
we investigate here the nano-dust properties in disks thanks to
a decomposition tool applied to spectra, complementary ob-
servations at longer mid-IR wavelengths, and the coupling of
THEMIS (The Heterogeneous dust Evolution Model for Inter-
stellar Solids, Jones et al. 2017) with the radiative transfer code
POLARIS (POLArized RadIation Simulator, Reissl et al. 2016;
Brauer et al. 2017). We focus on the emblematic protoplanetary
disk HD 100546, in transitional phase from a gas-rich to a dust
debris disk (e.g. Bouwman et al. 2003).

The paper is organised as follows. Section 2 provides a de-
scription of the protoplanetary disk HD 100546. In Sect. 3, we
analyse the adaptive optics spectroscopic observations in the L
band obtained with NAOS-CONICA (NaCo) at VLT (Very Large
Telescope) using ROHSA for the decomposition. Imaging and
spectroscopic observations obtained with VISIR (VLT Imager
and Spectrometer for mid Infrared) at VLT are also presented
and analysed. In Sect. 4, the disk modelling with the THEMIS
dust model and the radiative transfer code POLARIS are pre-
sented. In Sect. 5, we compare the model predictions to the NaCo
and VISIR observations. In Sect. 6, our results concerning the
nano-dust evolution are discussed.

2. HD 100546

HD 100546 is one of the closest very well studied Herbig Be
stars (d = 110 + 4 pc, Gaia Collaboration et al. 2018). Its shows
a clear evidence of a large flared disk and, based on Hubble
Space Telescope (HST) and ground-based high-contrast images,
an elliptical structure was detected that extends up to 350-380 au
(Augereau et al. 2001). Furthermore, multiple-armed spiral pat-
terns were identified as well (Grady et al. 2001; Ardila et al.
2007; Boccaletti et al. 2013; Avenhaus et al. 2014). The disk po-
sition angle measurements found in the literature ranges from
~ 130 to 160° (Grady et al. 2001; Pantin et al. 2000; Ardila et al.
2007; Pani¢ et al. 2014; Augereau et al. 2001; Avenhaus et al.
2014) and the inclination of the disk is smaller than 50° (Aven-
haus et al. 2014). An inner dust disk extending from ~ 0.2 to
~ 1 — 4 au was resolved using near-IR interferometry (Benisty
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et al. 2010; Tatulli et al. 2011; Mulders et al. 2013; Panic et al.
2014). The (pre-)transitional nature of HD 100546 was initially
proposed by (Bouwman et al. 2003) based on a spectral energy
distribution (SED) analysis. The presence of a gap extending up
to 10-15 au has been confirmed by mid-IR interferometry (Liu
et al. 2003; Panic et al. 2014), spectroscopy in the UV and near-
IR (Grady et al. 2005; Brittain et al. 2009; van der Plas et al.
2009), and high-resolution polarimetric imaging in the optical
and near-IR (Avenhaus et al. 2014; Quanz et al. 2015; Garufi
et al. 2016; Follette et al. 2017). Recent ALMA observations re-
veal an asymmetric ring between ~ 20 — 40 au with largely opti-
cally thin dust emission (Pineda et al. 2019). A central compact
emission is also detected, which arises from the inner central
disk, that, given its mass and the accretion rate onto the star, must
be replenished with material from the outer disk. Miley et al.
(2019) presented the first detection of C'%0 in this disk, which
spatially coincides with the spiral arms, and derived a lower-limit
on the total gas mass (around 1% of the stellar mass) and a gas-
to-dust mass ratio in the disk of ~ 20 assuming ISM abundances
of C'80 relative to Hy. HD 100546 is also one of the few cases
where protoplanet candidates have been suggested (e.g. Quanz
et al. 2015; Currie et al. 2015) although this is still being de-
bated (e.g. Follette et al. 2017; Rameau et al. 2017; Pérez et al.
2019). Recently, Pérez et al. (2019) detected a compact 1.3 mm
continuum dust emission source which lies in the middle of the
HD 100546 cavity (0.051" from the central star) which is com-
patible with circumplanetary disk emission.

On the other hand, this disk with high density and tempera-
ture coupled with high UV flux on its surface presents a very rich
spectroscopy and variations in the chemical and physical dust
structural properties. HD 100546 is the first disk in which crys-
talline silicates and intense aromatic bands between 3 and 13 um
have been detected (Hu et al. 1989; Malfait et al. 1998). The car-
riers of these bands can be attributed to polyaromatic species and
associated with an emission mechanism based on polycyclic aro-
matic hydrocarbons (PAHs) photophysics. These intense bands
are blended with many fainter sub-bands (e.g. Acke et al. 2010;
Boutéraon et al. 2019) and are spatially extended on a few 100 au
scale (van Boekel et al. 2004; Habart et al. 2006). In Boutéraon
et al. (2019), we presented the diversity of the sub-features in
the 3-4 um range where C-H vibrational modes are observed.
These modes are particularly interesting since they characterise
the bonds between carbon and hydrogen atoms varying accord-
ing to their local environment and strongly depending on the hy-
drocarbon grain sizes. Constraints can thus be derived for the
grain size distribution and the hydrogen-to-carbon ratio in the
grains, depending on their more or less aromatic or aliphatic na-
ture.

Seok & Li (2017) extracted the global mid-IR nano-carbon
dust spectrum of HD 100546 and analysed it using the Li &
Draine (2001) and Draine & Li (2007) astro-PAH model. They
found that most of the PAHs are neutral, with a low ionisa-
tion fraction of 0.2, and a mass distribution peaked at 5.64 A
(log-normal size distribution centred at 0.5 A with a width of
0.2), similar to what is required to explain diffuse ISM observa-
tions. These results are in agreement with the analysis made by
Boutéraon et al. (2019) using the THEMIS amorphous hydro-
genated carbon nano-grains. Assuming that all PAHs are located
at 10 au from the central star, Seok & Li (2017) found a total
PAH mass in the disk of Mpay = 5.37 x 107°M,,.

Finally, HD 100546 is one of the few Herbig Ae/Be stars to
show a strong luminosity in the aromatic bands and warm gas
lines such as the rotational and rovibrational lines of H, (Car-
mona et al. 2011), CH* (Thi et al. 2011) and CO (Meeus et al.
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Table 1. Band centre (4, vo) and FWHM variations in laboratory experiments (see references in Jones et al. (2013) and Boutéraon et al. (2019)).

band Ao [pm] FWHM [um]  vo[cm™']  FWHM [cm™]
sp”> CH aro 3.268 -3.295  0.005-0.057 3060 - 3035 5-53.1
sp? CC aro 8.60 0.665 1163 90
sp? CH aro 11.236 - 11.364 0.252-0.517 890 - 880 20-40
sp? CH, ole. asy str 3.240-3.249  0.014-0.045 3089 -3078 13.3-42.4
sp? CH ole. 3.311-3.344  0.008-0.062 2990 - 3020 7-56.3
sp> CH; ole. sym str 3.350-3.396  0.003-0.028 2985 - 2945 3-25
sp?> CHj ali. asy str 3.378-3.384  0.008 - 0.033 2960 - 2955 7-29.3
sp® CH, ali. asy str 3413-3.425  0.006 - 0.034 2930 -2920 5-289
sp® CH tertiarty ali. / Fermi resonance 3.425-3.47 0.006 - 0.036 2920 - 2882 5-30
sp® CH3 ali. sym str 3.466 -3.486  0.006-0.034 2885 -2869 5-27.8
sp®> CH; ali. sym str 3.503-3.509  0.006-0.051 2855 - 2850 5-41.8
sp> CH, ali. sym str wing 3.552 0.039 - 0.068 2815 31-53.6

2012,2013) at the same time. This strongly suggests that the car-
riers of the aromatic bands which efficiently absorb the stellar
UV radiation are one, if not the main, source of the gas heat-
ing through photoelectric effect in the warm disk surfaces (e.g.
Meeus et al. 2013).

3. NaCo and VISIR observations

3.1. NaCo observations and data decomposition using
ROHSA

3.1.1. Observations

NaCo observations were performed using a long slit in the L-
band, between 3.20 and 3.76 um with the adaptive optics system
NaCo at the VLT. The on-sky projection of the slit is 28"-long
and 0.086"-wide, which corresponds to the diffraction limit in
this wavelength range. The pixel scale is 0.0547" and the spec-
tral resolution is R = A/A4 ~ 1000. We took nine slit positions,
one centred on the star and the other slits shifted by a half width.
Nine positions allowed to extract a spectral cube on an area star-
centred of 2" X 0.354”. The long slit was aligned with the major
axis of the disk as resolved in scattered light (Augereau et al.
2001; Grady et al. 2001) with a position angle of 160° measured
north to east. The data set reference is 075.C-0624(A) and ob-
servations characteristics and data reduction are summarised in
Boutéraon et al. (2019).

3.1.2. Spectral cube decomposition using ROHSA

The NaCo spectral cube was decomposed using ROHSA in or-
der to produce maps in the various dust features observed in
the 3.20 to 3.76 um spectral range. ROHSA is based on a regu-
larised non-linear criterion that takes into account the spatial co-
herence of the emission (Marchal et al. 2019). To fit the cube, a
multi-resolution process from coarse to fine grid is used. First,
a Gaussian decomposition with a fix number of Gaussians N
is performed on a spatially averaged version of the data (corre-
sponding at the first iteration to the mean spectrum of the cube).
So far, the method is similar to the one described in Boutéraon
et al. (2019). The solution is then interpolated step by step at
higher resolution until the initial resolution of the observations
is reached. At each step of this process, the algorithm converges
towards a solution that, for each Gaussian, is spatially coherent.
Additionally, ROHSA minimises the variance of the dispersion of
each component meaning that on average a Gaussian will have
a similar width across the disk. It turned out that due to a strong

spectral blinding of the signatures, this minimisation is essential
for their separation. This commanded spatial coherence allows
to remove the random noise. Note that the central parts of the
spectral cube are not provided to ROHSA because the signal-to-
noise ratio in the bands is too low due to a strong continuum
emission.

3.1.3. Resulis

Figure 1 shows the result of the decomposition for spectra com-
ing from different locations in the disk (Fig. 2). Twenty-eight
Gaussians are needed to fully describe the signal and to fit the
spectra towards the entire cube. We assume that a physical sig-
nature can be reproduced by several Gaussians. We gather Gaus-
sians according to their central wavelength as in Boutéraon et al.
(2019) who considered six features related to carbonaceous ma-
terials: one aromatic signature at 3.3 um, and five aliphatic ones
at 3.4, 3.43, 3.46, 3.52, and 3.56 um (Fig. A.1). We move aside
the Gaussians expected to be related to telluric bands.

For the 3.3 um aromatic band, we consider two Gaussians,
one narrow centred at 3.297 um and one broader centred at
3.306 um. As discussed in Boutéraon et al. (2019), these two
components could originate from two distinct kinds of bond-
ing: aromatic and olefinic, respectively. For the 3.4 um aliphatic
band, we consider three Gaussians, two narrow ones centred at
3.398 and 3.409 um, and one broader centred at 3.403 um. In
this study, we focus only on these two features since they are
brighter and less blended than the others.

Figure 2 shows the maps in the 3.3 ym aromatic and 3.4 um
aliphatic emission bands and Fig. 3 shows their average spatial
emission profiles according to the distance d to the star. These
two emission bands, due to transient emission after UV photon
absorption, may trace the surface of the disk where most of the
UV energy is dissipated and converted into near- to mid-IR emis-
sion by dust. The carriers being stochastically heated, the band
intensities are proportional to the strength of the FUV radiation
field given by Gy expressed in units of the average interstellar
radiation field, 1.6 x 1073 erg s™! cm~2 (Habing 1968). The band
emission is thus expected to be much more spatially extended
than the IR thermal emission of big grains at thermal equilib-
rium. The maps and the spatial profiles show that the emission
in the 3.3 and 3.4 um bands is in fact spatially extended up to
~ 1" (or ~ 110 au) and for both bands, we observe an emission
peak between 0.2" and 0.4", or 22 and 44 au, located just after the
inner edge of the outer disk at about 10-15 au. The decrease in
emission for d > 0.4" roughly follows a 1/d” law (dashed lines
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in Fig. 3), which corresponds to the dilution law of the far-UV
radiation field strength, Gy.

Correlated intensities of aromatic and aliphatic features ar-
gue in favour of a common nature of the carriers: stochastically
heated nano-particles (see also Boutéraon et al. 2019). One can
note that, above 0.4", the intensity of the 3.3 ym aromatic band
decrease is slightly stronger than that of the 3.4 um aliphatic
band. This could reflect size/composition changes in the nano-
particles. Closer to the star, between 0.2" and 0.4", the emission
is flat and does not vary anymore with Gy. This can be due to disk
structure effects, e.g. cavity effects, shadows at the inner edge of
the outer disk, or changes in the properties of the nano-particles,
e.g. abundance and size. At large scale, the structure seen in the
nano-dust emission appears to match the elliptical structure de-
tected in the stellar light scattered by (sub-)micronic grains (e.g.
Augereau et al. 2001). This is consistent with the expectation
that the nano-dust emission traces the disk surface.

The maps in the aromatic and aliphatic bands show also
slightly different morphologies (Fig. 2). Figure 3 shows the
average spatial profiles of the aliphatic-to-aromatic band ra-
tio, I34um/[33,m, according to the distance to the star. The
I3 4ym /13 3,m Tatio exhibits a clear increase by a factor of up to
2 when moving away from the star (from ~ 0.2" to 1"), which
probably reflects the UV processing of the carbonaceous materi-
als. This tendency was visible in Fig. 5 of Boutéraon et al. (2019)
but it was not as clear, especially in the disk inner part. This can
be explained by the fact that ROHSA is more robust to recover the
signal. This will be discussed in more detail in Sect. 6.

3.2. VISIR observations
3.2.1. Observations

VISIR observations were performed using the ESO mid-IR in-
strument VISIR installed on the VLT (Paranal, Chili), equipped
with a DRS (former Boeing) 256 x 256 pixels BIB detector. The
object was observed in the imaging and spectroscopic modes. It
was observed in the aromatic bands at 8.6 and 11.3 um (pah1 and
pah2 filters) and in the adjacent continuum at 10.4 ym. Under
good seeing conditions it provides diffraction-limited imaging
and spectroscopy in the N and Q-band, which is 0.3" at 10 ym.
The spectrometre offers a range in spectral resolution of 150 to
30000 and it has a pixel-scale of 127 mas/pix. In order to get
rid of the high atmospheric background, the instrument employs
standard chopping and nodding techniques.

The observations were obtained in 2005 as part of the VISIR
GTO program on circumstellar disks. The medium resolution
spectroscopic mode of VISIR was used. VISIR offers a choice
in slit-width, slit-rotation and chopping throw. The orientation
of the slit was aligned along the major axis of the disk. For all
the observations chopping and nodding was performed parallel
to the slit.

3.2.2. Results

Figure 4 shows VISIR mid-IR spectra measured at different dis-
tances from the central star (up to 2"). These spectra are cen-
tred on the 8.6 and 11.3 um aromatic features, which correspond
to aromatic C-H bending in-plane and out-of-plane vibrational
modes, respectively (see Tab. 1). The 8.6 um feature is not ob-
served in the spectra centred on the star but its intensity rela-
tively to the neighbouring continuum increases from 0.5" to 1.5"
(left column in Fig. 4). At 2", the signal is too noisy to discern
its presence. The narrow band at 8.8 um is an artefact due to
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the data reduction. In the spectra centred at 11.3 um, two fea-
tures at 11.4 and 11.9 um, characteristic of crystalline silicates,
are clearly detected at the star location and up to a distance of
1" (right column in Fig. 4). The strong 11.4 um crystalline sili-
cate feature does not allow to assess the presence of the 11.3 ym
aromatic band in the spectra centred on the star. However, the
emission in the 11.3 um band, relatively to the emission in the
crystalline silicate band, increases between 0.5" and 1.5", and
finally dominates the spectrum at 2".

Figure 5 shows the 8.6 um and 11.3 ym aromatic band pro-
files and the 10.4 ym continuum emission profile, as well as the
band-to-continuum ratios, according to the distance to star. This
shows that both the emission in the bands and the continuum are
spatially extended. The two aromatic band-to-continuum ratios
increase with the distance to the star up to 1" (~ 100 au) and
are constant at a longer distances. The low ratio values closer to
the star are mostly due to the increase in the thermal emission of
the larger grains at thermal equilibrium, the emission of which
peaks at shorter wavelength when the UV flux increases. Up to
a distance of 0.2 to 0.3" (or ~ 20 — 30 au) from the star where
10° < Gy < 107, sub-micronic grains can reach an equilibrium
temperature of ~ 300 K and thus strongly emit in the 10 um
range. On the other hand, the aromatic band profiles decrease
slightly faster than a 1/d law (dashed line in Fig. 5), showing
that emission in the two bands does not simply scale linearly
with Gy, a behaviour expected if emission is dominated by a sin-
gle population of stochastically heated grains. This means that
the emission could be due to a mix of the contributions of differ-
ent nano-grain populations, e.g. extremely small to large nano-
particles. As a consequence, the large nano-particles reach ther-
mal equilibrium for the high Gy > 10* values at the disk surface
and therefore modify the scaling of their mid-IR emission spec-
trum (see Sect. 4 for details). However, near the star, the emission
profiles are dominated only by the thermal hot grain emission.

These observations also indicate that the mid-IR aromatic
features are spatially more extended than the 3.3 ym aromatic
and 3.4 um aliphatic ones (Sect. 3.1.3). Among the aromatic
bands, the less energetic ones (at 8.6 and 11.3 ym) are in fact
expected to come mostly from the outer disk region (e.g. Habart
et al. 2004), whereas the most energetic one (at 3.3 ym) is ex-
pected to be the less extended.

In order to probe the properties of the emitting particles,
one could compare the intensity band ratios, Ii13um//3.6um>
particularly sensitive to their ionisation state, as well as, the
111 3um/ 13 3,m, mostly depending on their size (e.g. Croiset et al.
2016). Nevertheless, from 0.5 to 1.5", where the aromatic bands
are detected, doing such an analysis with our NaCo and VISIR
data would be difficult. Indeed, the 8.6 um band is partly hidden
by the strong continuum whereas the 11.3 ym band is blended
with the crystalline silicate feature at 11.4 um (see Fig. 4). Such
an analysis is thus beyond the scope of this study but will be of
prime interest when high signal-to-noise observations with the
James Webb Space Telescope (JWST) will become available. In
particular, the emission at 8.6 and 3.3 um will be detectable in
the outer disk regions.

4. Disk modelling with THEMIS and POLARIS
4.1. THEMIS dust model

The Heterogeneous dust Evolution Model for Interstellar Solids
(THEMIS') is an evolutionary core-mantle dust model designed

! https://www.ias.u-psud. fr/themis/
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Fig. 1. Mosaic of near-IR emission spectra of HD 100546 between 3.2 and 3.8 um. Their location (coloured symbols) are reported in Fig. 2. The
result of the decomposition with ROHSA (black) is overplotted on NaCo data (grey). Gaussians related to the 3.3 ym aromatic feature are in blue,
and those related to the 3.4 um aliphatic feature in cyan. Other features are plotted in brown.
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Fig. 2. 3.3 yum and 3.4 ym band emission maps. Intensities are integrals of the Gaussians related to the bands as seen in Fig. 1. Positions of the

spectra in Figure 1 are represented by the coloured symbols.

to allow variations in the dust structure, composition, and size
according to the local density and radiation field (Jones et al.
2013, 2014; Bocchio et al. 2014; Kohler et al. 2015; Jones
et al. 2017). THEMIS has been used before to analyse far-IR
to submm observations of the diffuse and dense ISM (e.g. Ysard
et al. 2015, 2016), near-IR PPD observations (Boutéraon et al.
2019), and near-IR to submm observations of nearby galaxies
(Chastenet et al. 2017; Viaene et al. 2019).

In the following, unless otherwise stated, we use the dust
composition and size distribution of the THEMIS diffuse-ISM
dust defined by Jones et al. (2013); Kohler et al. (2014) (Tab. 2).

It consists in three dust populations: a first one made of small hy-
drogenated amorphous carbon nano-particles (< 20 nm, a-C); a
second one of larger carbonaceous grains with an hydrogen-rich
core surrounded by a 20 nm thick aromatic-rich mantle (a-C:H/a-
C); and a third one of large amorphous silicate grains of which
10% of the volume is occupied by metallic nano-inclusions of
Fe and FeS (a-Sil/a-C). In addition, these silicate cores are sur-
rounded by a 5 nm thick a-C mantle. We thus consider diffuse-
ISM like grains with radius @ < 1 um. Since, at the disk surface,
these small grains absorb most of the stellar UV/visible light and
dominate the emission in the near- to mid-IR, this is expected to
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Fig. 3. Top panel: 53, (blue) and I3 4,m (cyan) band emission accord-
ing to the distance to the star. Values are the sum of the integrals of the
Gaussians related to each feature and averaged for different distances
from the star in 0.1" step. Normalised 1/d? functions are also plotted
(black dotted lines) to help the reader. Bottom panel: /3 4,m /13 3,m band
ratio (green) according to the distance to the star. The transparent grey
box on the left represents the distance up to which the cavity is extended
in the POLARIS simulations (~ 0.15" or 13 au).

provide a consistent modelling of the NaCo and VISIR observa-
tions of HD 100546.

In THEMIS, the population of a-C grains with sizes from
0.4 to 20 nm has continuous size-dependent optical properties as
well as a continuous size distribution contrary to most dust mod-
els (e.g. Desert et al. 1990; Draine & Li 2001; Compiegne et al.
2011). In order to ease the comparison with previous models and
studies, we distinguish three sub-populations of a-C grains:

— a-Cl: a-C nano-particles with a < 0.7 nm which would be
equivalent to the smallest PAH grains in Desert et al. (1990);
Draine & Li (2001); Compiegne et al. (2011) and represent
more or less ~ 10% of the mass for all models;

— a-C2: a-C with 0.7 < a < 1.5 nm which would be equiva-
lent to the largest PAHs in Desert et al. (1990); Draine & Li
(2001); Compiegne et al. (2011) ;

— Very Small Grains (VSG): larger a-C particles with a >
1.5 nm which would be equivalent to the VSG as defined in
Desert et al. (1990), the smallest carbon grains with graphite
optical properties in Draine & Li (2001), and the Small
Amorphous Carbon grains (SamC) in Compiegne et al.
(2011).

The dust mass fraction of each THEMIS dust population and a-
C sub-population, i.e. the population dust mass My to the total
dust mass M, ratio, gx = My /M,y are:
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Fig. 4. HD 100546 mid-IR spectra centred around 8.6 um (left column)
and 11.3 um (right column). The top figures show the ISO unresolved
spectra (red lines) and the VISIR averaged spectra (black lines). The
other figures present the VISIR spectra at increasing distance from the
star (top to bottom, blue lines). The VISIR filters (filled brown and ma-
genta areas) are shown in the bottom figures. The positions of the 8.6
and 11.3 ym aromatic features (black dotted lines) and of the 11.4 and
11.9 um crystalline silicate features (grey dotted lines) are also plotted.

Ga—c1 ~ 10%;

- qac2 ~ 1%;
qvsc ~ 6%;

= {a—C:H/a-C ™~ 8%’
= Gasilja—c ~ 69%.

Finally, we have to mention that for simplicity, we consider
only amorphous silicate grains in our model, while several sig-
natures from crystalline silicates have clearly been observed to-
wards HD 100546 (e.g. Malfait et al. 1998; Bouwman et al.
2003; Sturm et al. 2010, , Bouwman et al in prep.). However,
this assumption will not affect our results, since we focus on the
spatial distribution of the nano-carbon grain emission features
and do not do a detailed analysis of the band profiles.

4.2. POLARIS radiative transfer code

In order to analyse the NaCo and VISIR data with THEMIS, we
apply the three-dimensional continuum radiative transfer code
POLARIS (Reissl et al. 2016; Brauer et al. 2017). It solves
the radiative transfer problem self-consistently with the Monte
Carlo method. Main applications of POLARIS are the analysis
of magnetic fields by simulating polarised emission of elongated
aligned dust grains and the Zeeman splitting of spectral lines.
However, recent developments added circumstellar disk mod-
elling as a new main application to POLARIS (Brauer et al.
in prep.). For instance, this includes the consideration of com-
plex structures and varying dust grain properties in circumstel-
lar disks as well as the stochastic heating of nanometre-sized
dust grains. We use POLARIS to calculate the spatial dust tem-
perature distribution, emission maps as well as spectral energy
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Table 2. Standard THEMIS model parameters as described in Jones et al. (2017).

Dust population ~ Size distribution type  Characteristic size (nm) Density (g/cm3) Myx| M1 (%)
a-Cl power law 0.4-0.7 1.6 ~10
a-C2 power law 0.7-1.5 1.6 ~7
VSG power law 1.5-20 1.6 ~6
a-C:H/a-C log-normal ~ 160 1.57 ~8
a-Sil/a-C log-normal ~ 140 2.19 ~69
distribution due to hydrostatic equilibrium similar to the work of
) _ x::i ?f;‘:jm Shakura & Sunyaev (1973), we obtain the following equation:

1024 % ;
—— VISIR 10.4um continuum
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Fig. 5. Top panel: the 8.6 um (brown) and 11.3 um (magenta) aromatic
emission bands, and the 10.4 um (black) continuum emission are plotted
according to the distance to the star. The 1/d” function is also plotted
(black dotted). Bottom panel: the 8.6 um/10.4 ym and 11.3 um/10.4 um
band ratios are plotted according the distance to the star. The transparent
grey box on the left represents the distance up to which the cavity is
extended in POLARIS simulations, ~ 0.15" (13 au). At large distances,
the variations in the band-to-continuum ratios are not significant. The
error bars on the band-to-continuum ratio are about 5%.

distributions based on the thermal emission of dust grains, the
stochastic heating of nanometre-sized dust grains and the stellar
emission scattered by dust grains. The code was published on
the POLARIS homepage?. For reference, the simulations in this
study were performed with the version 4.02. of POLARIS.

Our theoretical model of the circumstellar disk consists of a
pre-main sequence star in the centre, which is surrounded by an
azimuthally symmetric density distribution. The star is charac-
terised by its effective temperature T,y = 10500 K and lumi-
nosity Ly, = 32 L. For the disk density, we consider a distribu-
tion with a radial decrease based on the work of Hayashi (1981)
for the minimum mass solar nebula. Combined with a vertical

2 http://wwwl.astrophysik.uni-kiel.de/~polaris/

z
H(r)

ey

Rref 4 1 :
Pdisk =P0(—) eXpl—3 .
r 2

Here, r is the radial distance from the central star in the disk
midplane, z is the distance from the midplane of the disk, Rt is
a reference radius, and H(r) is the scale height. The density py is
derived from the disk mass. The scale height is a function of r as
follows:

)b

The parameters a and b set the radial density profile and the disk
flaring, respectively. Benisty et al. (2010) found for their best
disk model around HD 100546 a scale height of 1 au at a distance
of 100 au, which is equivalent to a flaring angle of 7°. In their
model, they assumed a standard flaring index (b = 1.125). Aven-
haus et al. (2014) suggests that the disk could be more strongly
flared in the outer regions. In our model, we consider a scale
height of 10 au at 100 au, similar to Benisty et al. (2010). For
the disk flaring b we assume b = 9/7 ~ 1.28 as expected from
hydrostatic radiative equilibrium models of passive flared disks
(Chiang & Goldreich 1997). The extent of the disk is constrained
by the inner radius Ry, and outer radius R,y. For these parame-
ters we use the results of previous studies. An overview of the
assumed parameters of our disk model can be found in Tab. 3.
Even though the radiative transfer simulations were performed
with the full 3D disk model, only the emission along the ma-
jor axis was used to compare with observations. This was done
to increase transparency and to circumvent the influence of the
uncertainty of the disk inclination.

Following previous studies, we will consider disk models
with a continuous density distribution (model 1), a dust free
cavity until 13 au (model 2), and the same cavity, which con-
tains a low amount of dust grains (density in model 1 x1073,
model 3). Table 3 shows the differences in the assumed mod-
els 1 to 3. In all models, we assume a dust-to-gas mass ratio
of My,u/My ~ 7 x 107, e.g. 10 times lower than the stan-
dard THEMIS model for diffuse ISM. The dust-to-gas mass ra-
tio is low compared to common literature values (e.g., ~ 0.01),
but we consider in our simulations only the small grains with
a < 5 um, while due to grain growth in disks a significant amount
of the mass is present in larger grains. However, since the disk is
optically thick in the NaCo and VISIR wavelength range, the
predicted dust emission profiles are not sensitive to the non-
included larger grains, but rather to the relative mass fraction
between the different nanometre- and micron-sized grain popu-
lations.

r
Rref

H(r) = ho ( (@)
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Table 3. Parameters of the circumstellar disk models. Only small grains
with a < 5 um are considered. References : (1), (2) Acke & van den
Ancker (2004); (3) Gaia Collaboration et al. (2018); (4)Benisty et al.
(2010); Tatulli et al. (2011); Mulders et al. (2013); Panic et al. (2014);
(5)Augereau et al. (2001); Benisty et al. (2010); (6) Benisty et al.
(2010).

Parameter Value Ref.
Central star
Effective temperature Ty, 10500 K (D)
Stellar luminosity Lgar 32L, 2)
Disk model

Distance to star d 110 pc 3)
Gas mass Mg 1072 M,
Dust-to-gas mass ratio M, /Myes  7.43e-4
Inner radius R;, 0.2 au @
Outer radius R,.; 350 au )
Scale height ho 10 au
Characteristic radius Rer 100 au
Radial density exp. a 2.357
Disk flaring exp. b 1.286
Cells in r-direction n, 100
Step width factorin»  sf 1.03
Cells in z-direction ng 142
Cells in ¢-direction ng 1
Cavity

Model 1 full disk

Model 2 cavity until (6)

13 au
Model 3 13 au cavity
filled with

10_3Mdust/MH

4.3. Model results
4.3.1. Physical conditions in the upper surface layers

Figure 6 shows maps of the temperature distribution of large a-
C:H/a-C at thermal equilibrium, and of the hydrogen density ng,
radiation field intensity Gy, and Go/ny ratio distributions from
our simulations of model 1 which presents a full disk. The black
lines correspond to 25, 50, and 75% of the total emission at
3.3 um seen from the top. The emission at 3.3 um is completely
dominated by the upper disk layers due to the high optical depth
of the model 1 disk. For the models 2 and 3, the same figure is
presented in the appendix (Figs. B.1 and B.2) and shows that the
emission comes from the upper disk layers. In the model 2 case,
with a dust and gas free cavity until 13 au, there is no matter any-
more and the temperature is not defined. In the model 3 case, the
cavity is filled with dust with an abundance of hydrogen 1 000
times smaller than in the rest of the disk. Thus, the emission re-
ceived by the observer comes partly from the other side of the
disk.

Figure 7 presents Gy, ny, and Go/ny according to the dis-
tance to the star for model 1 for the disk layers where 25 to 75%
of the total emission at 3.3 um are seen by the observer. The ra-
diation field Gy, which varies as 1/d?, decreases by a factor of
about 300 from 20 au to 350 au, with a minimum value slightly
lower than 10* at 350 au. The gas density ny decreases by a
factor of 100 from 20 au to 350 au, with a minimum value of
~ 2% 10° cm™ at 350 au. Then, as both Gy and ny decrease
with the distance, the Gy /npy ratio does not vary much at first or-
der in the disk layer from which most of the a-C band emission
comes. The Gy/ny ratio decreases by a factor 3 from ~ 0.018 at
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20 au to ~ 0.006 at 100 au and remains roughly constant up to
350 au.

4.3.2. Predicted spectra between 3 and 20 um

Here, we present spectra calculated for the three disk models
using POLARIS and THEMIS as a function of the distance to
the star, from 1 to 100 au, in the near- and mid-IR. For more
readability these spectra are presented in two steps: Fig. 8 shows
the spectra calculated between 3 and 4 um, while Fig. 9 shows
the calculated spectra between 3 and 20 um. In order to ease
the analysis of the predicted spectra, based on THEMIS and
DustEM calculations, Fig. 10 shows the emission of each dust
sub-population between 3 and 14 um for several distances to the
star.

Between 3 and 4 um, the emission in the aromatic and
aliphatic bands is highly dominated by the smallest a-C nano-
particles (a-C1 & a-C2) and the contribution of the bigger VSG
grains is negligible (¢ > 1.5 nm). When the radiation field in-
tensity Gy decreases, only the emission due to the smallest a-C
nano-particles, a-C1, remains. At large distance from the star,
both the continuum and band emissions are due to these ex-
tremely small nano-particles (a < 0.7 nm). For high G, values,
the contribution of large silicates and VSG grains is significant in
the 8.6 um band. When the radiation field intensity Gy decreases,
the band emission from ~ 6 to 9 um is due both to a-C1 and a-
C2 amorphous carbon nano-particles. The shape of the 11.3 ym
band is strongly affected by the emission of big silicates for high
Gy values. When the radiation field intensity G, decreases, the
band emission is then dominated by a-C nano-particles emission,
whatever their sizes (a-C1, a-C2, VSG).

All aromatic bands are thus due to different combinations of
grain sub-populations with a high dependence on the intensity of
the radiation field:

— 3.3 um: a-C1 at both at low and high Gy;

— 8.6 um: a-C1 and a-C2 at low Gy, a-C1, a-C2, VSG and a-
Sil/a-C at high Gy;

— 11.3 ym: a-Cl and a-C2 at low Gy, a-C1 and a-Sil/a-C at
high Go.

Looking at the 10.4 um continuum, except for the smallest
Gy, the emission is a mix of the contribution of all grain pop-
ulations. For Gy = 2 x 10° (equivalent to a distance of 20 au),
large silicates contribute to ~ 75%, while both large carbona-
ceous a-C:H/a-C and VSG grains to ~ 10%. For Gy = 2 X 103
(75 au): both large silicates and VSG grains contribute to > 30%,
a-C:H/a-C grains to ~ 15%, a-C2 to ~ 10%, and a-C1 to ~ 5%.
For Gy = 2 x 10* (200 au): VSG contribute to ~ 45%, a-C2 to
~ 30%, a-C1, a-C:H/a-C and silicates to ~ 10% or less. How-
ever, it should be noted that the SEDs presented in Fig. 10 do
not take into account the scattered light. In our POLARIS sim-
ulations, this scattered light can make up to about half of the
continuum in the near-IR but is negligible at wavelengths larger
than 10 um. This is true for the characteristic silicate grain size
of 140 nm presented in our three models (see Tab. 2) and remains
valid for sizes up to ~ 1 mm.

Predicted spectra from models 1, 2, and 3 (Fig. 8 and 9) are
similar in the outer disk parts but different in the inner parts,
as expected. Very close to the star (1-5 au), the full disk model
1 shows an higher emission than models 2 and 3, since these
models have an empty or near empty cavity. A little further out
than the cavity (15-20 au), model 1 shows on the contrary a lower
emission than models 2 and 3 since in these models the stellar
light has not been absorbed by the dust in the cavity.
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Fig. 6. Vertical cuts through the model 1 disk from our POLARIS simulation. The cuts show the temperature (K) distribution of large a-C(:H)/a-C
at thermal equilibrium (fop left), the hydrogen density ny (cm™3) distribution (top right), the radiation field intensity Gy (bottom left) and the
Go/ny (cm?) ratio (bottom right) of the two previous maps. The black lines correspond to 25, 50, and 75% of the total emission at 3.3 ym seen
from the top. The white area in the two lower panels is due to the fact that G, is not defined in the most median parts of the disc because UV

radiation does not penetrate.

5. Comparison between model predictions and
observations

In this section, we compare the model predictions to the observa-
tions. We first discuss the predicted and the observed integrated
fluxes in the nano-dust bands over the disk, and then the com-
parison between their predicted and observed spatial emission
profiles by NaCo and VISIR as a function of the distance to the
central star.

5.1. Predicted and observed integrated fluxes in the bands
over the disk

Table 4 presents the integrated fluxes of the aromatic and
aliphatic features at 3.3 and 3.4 um, as well as, the aromatic
features at 6.2 and 8.6 um, as observed and as predicted by the
models over the disk. For the observation of the aromatic bands,
we take the fluxes as derived from the ISO spectrum (Van Ker-
ckhoven 2002). We have not included the 11.3 um band since it
is blended with strong silicate emission. For the observation of
the aliphatic band, we take the fluxes as derived from the NaCo
spectrum over the disk.

The models overestimate the integrated fluxes in the aro-
matic band at 3.3 ym by a factor of 2-2.5. This difference is
mainly due to the model’s overestimation in the internal regions
of the disk (r < 40 au) as suggested by the comparison of the
observed and predicted profiles (see next section). The band at
3.3 um reaches 50% of its flux at a radius of » < 20 — 30 au.
The aliphatic-to-aromatic band ratio l34,,/133,, observed over
the disk is well reproduced by the models within 20%. Models
2 and 3 reproduce to within 30% the integrated flux observed in
the 6.2 and 8.6 um bands. Model 1 overestimates the integrated
flux in the band at 8.6 um by a factor of 1.9 and underestimates
the flux in the band at 6.2 ym by a factor of 1.4.

5.2. Predicted spatial distribution compared to NaCo data

Figure 11 presents the predicted and the observed spatial emis-
sion profiles of the aromatic and aliphatic bands at 3.3 and
3.4 um as a function of the distance to the central star. The pre-
dicted cubes have been convolved by a Gaussian with a FWHM
of 0.1". The same decomposition with ROHSA has been applied
to the models to compare them with the observations. To do so,
a mask must be used around the central star due to the high mag-
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Fig. 8. Near-IR emission POLARIS spectra between 3 and 4 ym. Global
(Jy) (top panel) and individual emission spectra (Jy/arcsec?) are plotted
from 1 (second panel) to 100 au (bottom) from the star for models 1
(blue), 2 (orange), and 3 (green).

Table 4. The integrated fluxes of the aromatic and aliphatic features as
observed and as predicted by the models over the disk. Integrated fluxes
(after continuum subtraction) and uncertainties are in 1071* W/m?.

Band Observations Modell Model2 Model 3
3.3 2.5+0.5 5.1 6.7 6.5
34 0.6 +0.1 1.6 2.0 2.1
6.2 14.3+0.4 10 16 13
8.6 4.6+0.5 8.7 6.1 4.7

nitude gradient between on-star spectra and spectra farther from
the star. The predictions of the different models (1, 2, 3) do not
vary much, because they differ mainly in their central regions.
As a consequence, only model 1 is shown in Fig. 11.

The simulated band emission reproduces roughly the be-
haviour of the observed profiles, but overestimates the observa-
tion of the 3.3 um feature at 1" by a factor of 2-3. Furthermore,
close to the inner rim of the outer disk (between 0.2 and 0.4" or
20 to 40 au), the model does not reproduce the observed plateau
and overestimates the intensity by a factor of 2-3. In this region,
the observed emission is flat and does not vary anymore with Gy.
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Fig. 9. IR emission POLARIS spectra between 3 and 20 um. Global
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This could be due to disk structure effects, such as shadow of the
inner edge of the outer due to puffed-up inner rim or changes in
the properties of the smallest nano-particles, such as a decrease
in the a-C1 mass fraction.

5.3. Predicted spatial distribution compared to VISIR data

Figure 12 presents the predicted and the observed spatial emis-
sion profiles in the VISIR bands centred at 8.6 and 11.3 um,
and in the 10.4 ym continuum, as a function of the distance to
the central star. As in the observed emission profiles, the contin-
uum has not been subtracted from the model profiles at 8.6 and
11.3 um. The predicted cubes have been convolved by a Gaus-
sian with a FWHM of 0.3". Models 1 to 3 are roughly simi-
lar. The only significant difference appears in the cavity where
model 2 has no emission and model 3 is two times lower than

model 13. In the predicted emission profiles, two regimes ap-
pear: thermal emission dominates until 0.5" and then stochasti-
cally heated dust emission as 1/d* for d > 0.5" (50 au), which
corresponds to the distance where the model spectra at 10 um
are mostly due to emission of nano-particles. Between 50 and
200 au, the 10 gm continuum emission is mostly due to the VSG
(a ~ 10 nm) and a-C2 (@ ~ 1 nm) populations, while the 8.6
and 11.3 ym emission bands are mostly due to a-C1 and a-C2.
In term of heating regimes:

— the a-Cl1 are stochastically heated;

— the a-C2 reach thermal equilibrium for G of about 10°. Then
for Go = 10* — 10°, they have an intermediate behaviour;

— the VSG are at thermal equilibrium (whatever the Gy).

In the observed spatial emission profiles, the two emission
mechanism regimes appear much less pronounced. At large dis-
tance, the observed profile does not scale with 1/d* but appears
a bit steeper, as expected if thermal equilibrium emission can-
not be neglected. The observed emission is moreover underesti-
mated by our models. Close to the star, the difference is about
a factor of 2 with little variations depending on the model. At
larger distances, this difference can be as high as one order of
magnitude but decreases to a factor of ~ 3 at 2". Since we did
not try to fit the VISIR data with our simulations, these discrep-
ancies could be explained by the parameter choices we made.
For instance, simply changing the dust mass radial distribution
(keeping the total mass constant) could naturally change the ra-
dial distribution steepness if not the flux level. A change in the
flux level could be obtained by increasing the mass fraction of
the VSG and a-C2 populations for which we have no a priori
observational constraints. Indeed, the NaCo data can only con-
strain the a-C1 population mass fraction (see Sect. 3.1.3). An-
other possible explanation could come from the fact that we do
not consider dust settling and growth in our simulations, which
would naturally change the grain size distribution as a function
of radius and height in the disk and thus the flux level and radial
distribution.

6. Discussion

6.1. Aliphatic-to-aromatic band ratio as a function of the
Go/ny ratio

In Sect. 3, we showed that the aliphatic-to-aromatic band ratio
decreases when moving towards the central star. This may re-
flect the processing of the hydrocarbon grains a-C:H by UV pho-
tons. Indeed, laboratory experiments have shown that aliphatic
CH bonds are more easily photo-destructed than aromatic CH
bonds (e.g. Mufioz Caro et al. 2001; Mennella et al. 2001; Gadal-
lah et al. 2012). Consequently, a decrease in the aliphatic-to-
aromatic band ratio in the inner disk part is expected because the
nano-particles are more irradiated. Nevertheless, we must under-
line that the aliphatic-to-aromatic band ratio remains quite high,
about ~ 0.2 — 0.25, at 0.2" from the central star while the UV
field strength is very high, Gy ~ 2 x 10° (see Sect. 4). According
to Jones et al. (2014), the a-C(:H) photo-processing timescale
Tyv,pa can be analytically expressed as:

W + 0.0461[1‘1111]1'3 [yr],

Tuvpa(a, Go) = 10°Go |2.7 +

3 The emission is only two times smaller even if the abundance is 1 000
smaller in model 3 compared to model 1, which is explained by the fact
the model is optically thinner.
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3

which means that the dehydrogenation timescale is expected
to be less than about two months for the three populations of
a-C(:H) nano-particles. However, the emission in the 3-4 um
range depends not only on the UV flux but also on the (re-
)hydrogenation rate, which in turn depends on the gas density.
Thus, the observation of an aliphatic-to-aromatic band ratio that
varies little may suggest a recent exposure of the carriers to
the radiation field (by a continuous local replenishment at the
disk surface) before their destruction or conversion, and that the
Go/ny ratio may be a better parameter to consider, instead of the
UV field strength only. Figure 13 shows the average spatial pro-
file of the aliphatic-to-aromatic band ratio, I3 4,m /13 3,m, accord-
ing to the Gy/ngy calculated with POLARIS in the disk surface
zone from which most of the band emission originates (see Fig. 7
in Sect. 4). We find that the aliphatic-to-aromatic band ratio de-
creases from ~ 0.45 to 0.22 for an increase in the Gy/ng ratio
from ~ 0.008 to 0.018 as computed from model 1. This decrease
for this range of Go/ny values appears consistent with previ-
ous studies based on spatially resolved 3-4 um spectra towards
extended PDRs (Pilleri et al. 2015) and other PPDs (Boutéraon
et al. 2019).

In order to interpret more accurately the dependency of the
I3 44m /13 3,m Tatio as function of the local physical conditions
(Go, ny) a more detailed modelling study is needed. Depending
on the photon-grain interaction site and on the photon energy,
heating, H atom loss, rehydrogenation and fragmentation should
be characterised to determine the time dependent size distribu-
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tion and composition as a function of G and ng. This is however
beyond the scope of the present study.

6.2. The 3-4 um spectra near the star and spatial distribution
of the 3.52 um band

This work is mostly focused on the aromatic and aliphatic bands
at 3.3 and 3.4 um located between 20 and 100 au from the cen-
tral star. However, it should be noted that the spectra taken in the
inner 20 au of the disk are quite different compared to the re-
maining disk. Indeed, over a strong continuum emission due to
hot large grains, the NaCo spectra centred on the star (r < 20 au)
shows a possible faint aromatic band at 3.3 ym as well as a faint
band at 3.52 um. On the other hand, there is no clear evidence
of aliphatic bands at 3.4, 3.43, 3.46 and 3.56 ym. This is in ac-
cordance with the analysis of the rest of the disk showing that
the 13 4um/133,m Tatio decreases when moving closer to the star.
The detection of a faint band at 3.52 um in the spectra centred
on the star appears also consistent with the map at 3.52 um ob-
tained with ROHSA showing a more centrally concentrated emis-
sion distribution than the 3.3 and 3.4 um features (see Fig. A.1
in appendix).

The 3.52 pum band could be emission from nano-diamonds,
such as suggested in the HD 97048 and Elias 1 PPD system,
where strong emission features at 3.4-3.5 um have been detected
and are found to be more centrally concentrated than the aro-
matic emission (Habart et al. 2004; Goto et al. 2009). How-
ever, higher angular resolution observations probing the carbon
dust features in the innermost regions are needed. The Multi
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Fig. 11. I3 3,1, (top panel) and /3 4., (bottom panel) as observed by NaCo
(grey) and as predicted by model 1 (blue). The fluxes are the sum of
the integrals of the Gaussians related to each feature and averaged for
different distances from the star in 0.1" steps. The transparent grey box
on the left represents the distance up to which the cavity is extended
in the POLARIS simulations: ~ 0.15" (13 au). The models have been
convolved with a 0.1" Gaussian. A mask must be used around the central
star due to the high magnitude gradient between on-star spectra and
others.

AperTure mid-Infrared SpectroScopic Experiment (MATISSE)
instrument offers from 2019 on the possibility to perform inter-
ferometric observations with a medium spectral resolution in the
3-4 and 8-13 um domain. It will teach us about the spatial distri-
bution and dust properties in the scale of 0.1-10 au.

7. Conclusions

We have investigated the nano-grain emission in the (pre-
)transitional disk HD 100546 by comparing high angular spec-
troscopic observations with model predictions. We analyse adap-
tive optics spectroscopic data (VLT/NAOS- CONICA, 3-4 ym,
angular resolution 0.1") as well as imaging and spectroscopic
data (VLT/VISIR, 8-12 um, angular resolution 0.3"). The NaCo
spectral cube is decomposed using a tool for hyper-spectral anal-
ysis (ROHSA) in order to produce the first emission maps in
both the aromatic and aliphatic features in the 3-4 yum range.
In our modelling, the THEMIS dust model is integrated into the
radiative transfer code POLARIS to calculate the thermal and
stochastic heating of micro- and nanometric dust grains inside
a disk structure. In the THEMIS model, the carbon grains with
sizes from 0.4 to 20 nm have continuous size-dependent optical
properties as well as a continuous size distribution contrary to

10?2 4 8.6 um band
10! 4
10° 4

10-1 4

102 _\

—— model 1
model 2
—— model 3

11.3 ym band

10 4

107!

10.4 um continuum
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Fig. 12. The 8.6 um (top panel), 11.3 ym (middle panel), and 10.4 um
(bottom panel) VISIR bands (grey) vs. models 1 (blue), 2 (orange), and
3 (green). The predicted profiles have been convolved with a Gaussian
of 0.3" similar to the spatial resolution of VISIR and integrated using
VISIR filters to compare to the observations. The transparent grey box
on the left represents the distance up to which the cavity is extended in
the POLARIS simulations: ~ 0.15" (13 au).

most dust models. This allows us to model the sub- and main fea-
tures characterising bonds between carbon and hydrogen atoms
in the 3-4 ym range. These features strongly depend on the grain
size distribution and the hydrogen-to-carbon ratio in the grains,
depending on their more or less aromatic or aliphatic nature.
They also vary with the local environment properties: Gy and
ng. Our main results derived from both observations and model
predictions can be summarised as follows.

1. The aromatic and aliphatic features between 3.3 and 3.5 ym
are spatially extended with each band showing a unique mor-
phology.
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closest to the star.

2. The aliphatic-to-aromatic band ratio, 3.4/3.3, increases with
the distance to the star from ~0.2 (at 0.2" or 20 au) to ~0.45
(at 1" or 100 au). This is in agreement with previous stud-
ies and argues for an evolution of the composition of nano-
materials which are more aromatic in the disk parts close to
the star, where the UV field (Gy) is high.

3. The model predicts that the aromatic and aliphatic bands are
due to different combinations of grain sub-populations with
a high dependence on the intensity of the UV radiation field
(Gop). The 3.3 and 3.4 um features are mainly due the ex-
tremely small nano-particles with a < 0.7 nm both at low and
high Gy. On the other hand, the 8.6 and 11.3 um features are
mainly due to the larger nano-particles with a <1.5 nm at
low Gy, and a mix of the contribution of several grain popu-
lations at high G¢. The 10.4 ym continuum is mainly due to
the sub-micronic grains near the star, while at large distance,
the largest nano-particles (¢ >1.5 nm) contribute to ~ 50%,
and nano-particles with a <1.5 nm and a < 0.7 nm to ~ 40%
and ~ 10% respectively.

4. In the observed spectra in the 8-12 um range, several fea-
tures characteristic of crystalline silicates are detected at the
star location and up to a distance of 1". The emission in the
11.3 pym band increases between 0.5" and 1.5", and finally
dominates the spectrum at 2", in agreement with our model.

5. The observed continuum emission at 10 um is spatially ex-
tended, as in the bands at 8.6 and 11.3 ym. This is in agree-
ment with the model, which predicts that at large distance
the continuum emission is mainly caused by nano-particles
of extremely small to larger sizes.

6. We investigated models with a full disk, a cavity, and a cavity
with a low amount of dust grains. The models reproduce well
the spatial emission profiles of the 3.3 and 3.4 um bands, ex-
cept for the inner 20-40 au where the observed emission is,
unlike the predictions, flat and does not increase anymore
with the UV field. The possible explanations are disk struc-
ture effects (e.g. shadow of the inner edge of the outer disk)
or a decrease of the mass fraction in the nano-particles with
a < 0.7 nm mainly responsible for the 3.3 and 3.4 um fea-
tures.

7. The models reproduce well the integrated fluxes in the mid-
IR aromatic bands. However, the spatial distribution and in-
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tensity of the observed continuum emission is not well re-
produced by the model with the observed emission being
steeper and under-estimated by the model. These discrep-
ancies could be explained by changing the dust mass ra-
dial/vertical distribution or the mass fraction of the nano-
particles with @ > 0.7 nm for which we have no a priori
observational constraints from NaCo.

Our understanding of the evolution of carbonaceous nano-
grains in PPDs is expected to make significant progress by con-
straints imposed by very upcoming spatially resolved spectro-
scopic observations of the carbon nano-grains in protoplane-
tary disks with the VLTI/MATISSE and JWST. Interferometric
observations could be used to constrain the spatial distribution
and properties of carbonaceous material in the terrestrial planet
forming region. On the other hand, observations with the JWST
covering a complete spectral domain between 0.6 and 28 ym will
mainly probe the warm gas and small dust content with a spatial
resolution of 10-100 au and for distances up to 500 au. Spatially
resolved spectroscopy of the sub-features from aromatic/PAHs,
aliphatics will be obtained and permit to better identify the na-
ture of the band carriers and the main processes.
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Appendix A: ROHSA decomposition

Figure A.1 shows Gaussians related to the main features in
the NaCo observations. They are gathered according to their
central wavelength and summed up (last column). Similarly to
Boutéraon et al. (2019), we consider six features related to car-
bonaceous materials at 3.3, 3.4, 3.43, 3.46, 3.52, and 3.56 ym.
Each feature presents a spatial structured distribution.

The 3.52 um band peaks close to the central regions. As
we discuss in Sect. 6.2, this feature is seen close to the star.
The 3.43 pum band distribution is quite similar to the 3.52 ym
one. These two features are usually attributed to nano-diamonds
(Goto et al. 2009).

To note, around 3.74 um, there is the hydrogen recombina-
tion line Pfund 8 which corresponds to a Lorentzian mechanism.
In this decomposition, we only use Gaussian functions. That is
why two Gaussians are needed to reproduce the signature.

Appendix B: POLARIS maps

Here are the temperature, ny, Gy and Go/ny maps related to
models 2 and 3.

Article number, page 16 of 18



T. Boutéraon, R. Brauer , E. Habart, N. Ysard, E. Pantin, A. Marchal, A.P. Jones: IR band features around HD 100546

Aromatics

l3.3um [arb. unit]

A=32087 o-0013 A=3.306, 0~ 0.02

‘ii
|I

1500 3000
I3.4pm [arD, unit]

4500

800
A=3.403, o=0022

miphatics  ©™° 1600 1600 2400
A=341, o=0003

A=3.308, g=-0.007

400
13434 [arb. unit]

250 500 750
A=3.433, 0= 0003

o 100 200
A=3.429, 0=0027

A=3.464, 0=0.029

600 1z00
Iz 520 Larb. umit]

600 1200 1800

A=1517, a=0.005 A=13.524, a=0027

250 500 750
12,57 Lari. umit]

S50

A=17569 a=0.014

150 300
Loy Larb. unit]

300
31.738, 0=0.01

0 . . 150
H recumblnallcjr; 1=1.741, o= 0.002 A=1.75 0=0002

500

0 50 750 a

Fig. A.1. Main feature maps from the ROHSA decomposition of NaCo data. The last column is the sum of the first ones. As seen in Fig. 2, several
Gaussians are sometimes needed to reproduce the features.

d [au]

Equilibrium temperature [K] ny [em—3]

400
40 40 A 1010
350
107
20 300 20 s
10
250
— - 107
3
0 00 = ]
o o 108
150 105
-20 —20 A
100 104
—40 50 —40 1 10
o T . . T 10?
o 20 40 60 80 100 0 20 40 60 80 100
Go Go/ny [em?]
107 10°
40 4 40 4
108
10° 10-1
20 4 20 |
104
3 5
0 0° & o 1072
T
10?
—20 10! —20 |
1073
10"
—40 - —40
1071
T T T T T T T T 1 1074
0 20 40 60 80 100 0 20 40 60 80 100
d [au] d [au]

Fig. B.1. Same as Fig. 6 for model 2 POLARIS simulation.
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CHAPITRE 4. DISTRIBUTION SPATIALE DES SIGNATURES AROMATIQUES ET ALIPHATIQUES
DES NANO-GRAINS CARBONES DANS LE DISQUE PROTOPLANETAIRE DE HD 100546

4.3 Analyse des spectres dans les régions proches de I'étoile

Dans cette section, nous discutons I’émission des nano-particules dans les régions internes
du disque de HD 100546. Celle-ci est difficilement observable du fait de I'émission importante de
I'étoile. La figure 4.2 montre les spectres obtenus proche de I’étoile. On remarque que les spectres
présentent une raie de recombinaison de I'hydrogene Pfund 8 a 3.74 pm trés intense. La bande a
a 3.52 um est observée sur I’ensemble des spectres. La bande aromatique a 3.3 pum n’est pas ob-
servée sur les spectres les plus centraux mais I'est 2 mesure qu’on s’éloigne de I'étoile. Par contre,
il n'y pas d’évidences claires de bandes aliphatiques et ce d’autant plus que les spectres sont tres
bruités.

Ceci est en accord avec I'analyse du reste du cube :

— lerapport de bandes I3 4, /13.3um diminue en se rapprochant de I'étoile (Fig. 3 du papier).

— la carte a 3.52 pm montre une émission plus piquée sur les bords internes du disque (Fig.
A.1 du papier).

Ce résultat va dans le sens d'une évolution de la matiere quand on se rapproche de I'étoile avec
dans les régions treés irradiées la présence de porteurs des bandes a 3.3 et 3.52 pm plus résistants
au photons UV. Le spectre total dans la région interne (Fig. 4.1) montre bien la présence des deux
bandes a 3.3 et 3.52 pm.

On notera que le rapport d’intensités bande aromatique a 3.3 pm / raie du HI diminue forte-
ment en se rapprochant de I'étoile. Il passe de ~8 vers 30 au a ~0.5 dans la région centrale.

De plus, une estimation de 'amplitude au pic de la bande a 3.3 um est de ~0.9 Jy. Ainsi, une
fraction non négliegable de I’émission a 3.3 pm semble provenir des régions centrales dans les-
quelles le gap s’étend jusqu’'a 13 au (BENISTY et al. 2010) et indiquerait ainsi la présence des nano-
particules dans ces régions.

9 4

Flux [Jy]

3.3 3.4 3.5 3.6 3.7
wl [um]

FIGURE 4.1 - Spectre global de la région interne du disque (d<0.15")
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Conclusion et perspectives

« Le silence éternel des espaces m'effraie.
Et la seule chose qu’on puisse lui opposer,
Cest la poésie ou la musique. »

Alexandre Astier

Acces direct aux chapitres 1, 2, 3, 4, conclusion

Au cours de cette these, je me suis intéressé a la poussiere carbonée dans les disques protopla-
nétaires d’étoiles Herbig. Plus particulierement, mon travail a porté sur la caractérisation et I'évo-
lution des signatures spectroscopiques dans l'infrarouge proche associées aux nano-particules
carbonées dont I'émission provient essentiellement de la surface des disques. Ces grains, consti-
tués d’atomes de carbone et d’hydrogene forment différents types de liaisons, dont les liaisons aro-
matiques et aliphatiques, auxquelles sont associées des signatures spectroscopiques spécifiques.
Ce travail reposait sur :

— d’une part, le traitement et I’analyse de données d’observations spectroscopiques résolues
spatialement,

— d’autre part, la modélisation de la poussiére dans les conditions des disques protoplané-
taires.

Principaux résultats

A travers I'analyse d’observations résolues spatialement dans le proche infrarouge, nous avons
montré que I'émission des bandes aromatiques et aliphatiques sont étendues dans les disques.
Notamment, le rapport d’'intensités des bandes a 3.4 pm et a 3.3 pm montre que celles-ci sont
portées par des particules sub-nanométriques fortement aromatiques avec une composante ali-
phatique. La diminution du rapport 3.4/3.3 en se rapprochant de I'étoile met en évidence 'aroma-
tisation des grains par dé-hydrogénation. Via notre modélisation des disques et la prise en compte
du transfert radiatif, nous avons pu relier cette diminution a 'augmentation du rapport de I'inten-
sité du champ de radiation ultraviolet, Gy, a la densité du gaz, ny. Les variations du rapport 3.4/3.3
permettent donc de sonder I'évolution de la composition et de la taille des nano-poussiéeres ainsi
que les conditions physiques a la surface des disques.

D’autre part, le renouvellement des nano-particules est suggéré par le fait qu’elles sont ob-
servées dans les régions fortement irradiées de plusieurs disques ou elles doivent étre détruites

139



CHAPITRE 4. DISTRIBUTION SPATIALE DES SIGNATURES AROMATIQUES ET ALIPHATIQUES
DES NANO-GRAINS CARBONES DANS LE DISQUE PROTOPLANETAIRE DE HD 100546

rapidement. Ce renouvellement peut étre expliqué par différents mécanismes comme la photo-
fragmentation ou la collision de grains plus gros. La caractérisation de ces mécanismes dans les
conditions particuliéres des disques représente un enjeu majeur pour notre compréhension des
disques. Notamment, la photo-fragmentation doit étre particulierement efficace dans les régions
tresirradiées du disque. C’est d’ailleurs une piste que j’ai commencée a explorer durant cette these
mais qui doit étre poursuivie.

De plus, I'analyse des données basée sur une décomposition en gaussiennes des observations
proche infrarouge nous a permis de réaliser les premieres cartes d’émission dans les bandes aro-
matique a 3.3 um et aliphatique a 3.4 pm. Celles-ci montrent une émission structurée avec un
maximum d’émission entre 20 et 50 au pour le disque emblématique HD 100546.

Enfin, la modélisation du disque et de la poussiere met en évidence les contributions des diffé-
rentes populations de poussiére a I'’émission selon la longueur d’onde et les conditions d’irradia-
tion du disque. Notamment, notre modele prédit que les bandes aromatique et aliphatique dans le
proche infrarouge sont dues uniquement aux particules sub-nanométriques quelle que soit I'in-
tensité du champ de rayonnement. Dans le moyen infrarouge, la contribution a I'émission est dé-
pendante de I'intensité du champ de rayonnement et le modele prédit que I'émission continuum
étendue observée s’explique par la contribution des nano-particules chauffées stochastiquement
loin de I'étoile. Pres de I'étoile, le continuum est dominé par I’émission thermique des grains sub-
microniques. Cette prédiction va dans le sens de 'observation des bandes aromatiques a 8.6 et
11.3 pm et du continuum a 10.4 pm qui montrent une émission spatialement étendue.

Perspectives

Les observations. Comme on l'a vu, les signatures des nano-particules sont le reflet de leur
composition, de leur taille et évoluent avec les conditions physiques. Or, celles-ci varient trés ra-
pidement dans le disque a la fois radialement et verticalement. Pour contraindre les propriétés
de la poussiere, il est donc essentiel d’avoir accés a des observations a haute résolution spatiale
sur une large gamme de longueur d’onde. Notamment, I'instrument de spectro-imagerie MA-
TISSE en combinant la lumiere de quatre télescopes au VLT permet depuis peu de sonder les ré-
gions internes des disques protoplanétaires par interférométrie jusqu’'a des résolutions spatiales
de 3.5 mas en bande L (3-4 um) et 5 mas en bande N (8-13 um). L'observation spatialement ré-
solue des signatures des nano-particules carbonées présente un intérét majeur pour comprendre
les conditions et les mécanismes de formation des planetes dans les gaps et cavités des régions
internes. J’ai d’ailleurs participé a une proposition d’observation du disque HD 100546 avec MA-
TISSE. Malheureusement, celle-ci n" a pas été sélectionnée mais le programme d’observation ac-
tuel au VLT accorde une part belle aux disques protoplanétaires avec MATISSE, notamment en
imagerie et concerne les disques étudiés dans cette thése.

D’autre part, d’ici 2021-2022, le James Webb Space Telescope (JWST), équipé de ses quatre
instruments d'imagerie et de spectroscopie, permettra de sonder la gamme infrarouge entre 0.6
et 28 um. Sa sensibilité 100 fois plus grande que son prédécesseur Spitzer permettra notamment
I'observation des naines brunes et des régions les plus externes des disques protoplanétaires. Sa
résolution angulaire de I'ordre de 0.1" dans le proche infrarouge est similaire a celle de NaCo. Les
observations présentées dans cette these donnent ainsi un apercu des futures observations qui
seront réalisées avec le JWST. Surtout, le JWST permettra de s’affranchir des bandes telluriques
perturbant les observations depuis le sol dans le proche infrarouge.

Lamodélisation. Sila compréhension de la poussiere nécessite des observations a haute résolu-
tion spatiale sur une large gamme de longueur d’onde, ces observations impliquent aussi de faire
évoluer nos modeles pour prendre en compte la diversité de composition, de taille et de forme
des grains de poussiere. Le fait que la poussiere soit sensible aux conditions locales et évolue
avec elles pose le défi d'une description cohérente de ses propriétés, spatialement et temporel-
lement. Le modele THEMIS répond a cette exigence de cohérence en proposant un cadre dans
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lequel la composition, la distribution de taille et les propriétés optiques des grains de poussiere
sont contraintes par un scénario d’évolution de la poussiére au travers des différentes phases du
milieu interstellaire. De plus, 'une des forces du modele THEMIS est d’apporter une description
continue et cohérente des propriétés de la poussiére carbonée pour une large gamme de tailles et
de compositions.

Une des pistes a explorer dans la continuité de cette thése est la caractérisation de la trans-
formation, de la destruction et de la reformation des nano-particules exposées aux conditions des
disques. D’'une part, ces différents mécanismes sont liés a I'intensité du champ de rayonnement
UV, Gy, qui reflete 'aromatisation progressive de la poussiere carbonée due a la destruction des
liaisons C-H par les photons énergétiques. L'action des photons énergétiques contribuent éga-
lement a la destruction des grains lorsque des liaisons C-C sont détruites et que la continuité du
grain n’est plus assurée. D’autre part, la densité de gaz ny est un indicateur de la ré-hydrogénation
des grains qui tend a s’opposer a leur aromatisation. L'évaluation des temps caractéristiques de
ces mécanismes en fonction des conditions dans le disque, tracées par Go/ny, apporte donc des
contraintes sur les propriétés de la poussiere. A partir de 13, il est alors possible de considérer la
distribution radiale et verticale des grains de poussiere selon leur composition et leur taille dans
les disques. Il s’agit la d'un parametre d’entrée important et contraignant pour les modeles de
chimie.

Si les observations contraignent les modeles qui en retour permettent d’interpréter les ob-
servations, les expériences de laboratoire sur les analogues de poussiere restent indispensables
pour identifier la nature précise des porteurs des signatures observées. Les matériaux carbonés
amorphes hydrogénés a-C(:H) présentent une diversité de composition et de structures (ilots aro-
matiques, chaines aliphatiques) et I'’exploration expérimentale des propriétés des a-C(:H) et de
leurs dérivés contenant des hétéro-atomes est importante pour la modélisation des propriétés
optiques et la photo-transformation des grains de poussiere.
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Résumé : Cette thése s'intéresse aux signatures
spectroscopiques des nano-particules carbonées
dans linfrarouge proche et moyen dans les disques
protoplanétaires. Ces signatures sont largement ob-
servées dans le milieu interstellaire et les galaxies
et représentent ainsi un outil essentiel pour étudier
les conditions physiques qui y regnent. Notamment,
leur étude dans les environnements circumstellaires
d’étoiles de type Herbig contribue a notre connais-
sance de la formation des systémes planétaires et du
cycle de la matiére dans la Voie lactée. Méme si la
poussiére ne représente qu’un faible pourcentage de
la matiere galactique, elle est essentielle dans la for-
mation d’espéces chimiques complexes, le chauffage
photo-électrique du gaz, la balance énergétique ou la
dynamique des structures. Ainsi, elle participe direc-
tement a I'évolution des disques protoplanétaires.

Ce travail s’appuie notamment sur les données d’ob-
servations spectroscopiques résolues spatialement
obtenues avec l'instrument NaCo au VLT dans l'in-
frarouge proche entre 3 et 4 um. Le modéle THE-
MIS fournit un cadre d’interprétation pour les ob-
servations en proposant un modéle physique de la
poussiere dans lequel les propriétés optiques sont

calculées en considérant la composition, la structure
et la taille de populations de grains. THEMIS pro-
pose un scénario d’évolution de celle-ci au travers des
différentes phases du milieu interstellaire.

Les résultats obtenus montrent que des particules
carbonées sub-nanométriques ayant une forte aroma-
ticité sont présentes de maniere étendue et structurée
a la surface des disques protoplanétaires. Leur degré
d’aromaticité augmente avec l'intensité du champ de
rayonnement de I'étoile. De plus, I'observation de ces
particules prés de I'étoile suggére leur renouvelle-
ment continu. La modélisation de I'’émission de la
poussiere dans les conditions des disques met en
évidence les contributions des différentes populations
selon la longueur d’onde et les conditions d'irradia-
tion.

Ce travail s’inscrit dans la préparation de la mission
du James Webb Space Telescope qui permettra d’ob-
server notamment les disques ptrotoplanétaires sur
une large gamme infrarouge (0.6-28 um). Ce travail
a également conduit a la production de deux articles,
un publié et 'autre soumis dans la revue Astronomy &
Astrophysics.

Title : Carbonaceous nano-dust in protoplanetary disks

Keywords : carbonaceous nano-dust, protoplanetary disk, IR spectroscopy, modelling

Abstract : This thesis focuses on spectroscopic si-
gnatures of carbon nanoparticles in the near and
mid-infrared in protoplanetary disks. These signa-
tures are widely observed in the interstellar medium
and galaxies and thus represent an essential tool
for studying their physical conditions. In particular,
their study in the circumstellar environments of Her-
big stars contributes to our knowledge of the formation
of planetary systems and the dust cycle in the Milky
Way. Even if dust represents only a small percentage
of galactic matter, it is key to the formation of complex
chemical species, photoelectric gas heating, energy
balance or structural dynamics. Thus, it participates
directly in the evolution of protoplanetary disks.

This work is based in particular on spatially resol-
ved spectroscopic observation data obtained with the
NaCo instrument at the VLT in the near infrared bet-
ween 3 and 4 um. The THEMIS model provides an in-
terpretative framework for observations by proposing
a physical dust model in which optical properties are
calculated by considering the composition, structure

and size of grain populations. THEMIS proposes a
scenario of its evolution through the different phases
of the interstellar medium.

The results obtained show that carbon sub-
nanoparticles with high aromaticity are present in a
widespread and structured manner at the surface of
protoplanetary disks. Their degree of aromaticity in-
creases with the intensity of the stellar radiation field.
Moreover, the observation of these particles close to
the star suggests their continuous replenishment. Mo-
delling the dust emission under disk conditions high-
lights the contributions of dust populations according
to the wavelength and the radiation field.

This work is related to the preparation of the James
Webb Space Telescope mission which will allow to ob-
serve protoplanetary disks over a wide infrared range
(0.6-28 um) with a resolution of 0.1”. This work also
led to the production of two articles, one published
and the other submitted to the journal Astronomy &
Astrophysics.
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