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Données atomiques et Opacités
Quel élément? a quelle précision? pour quelles applications?



Opacités

“Coefficient caractérisant le transport de la lumiere a travers un milieu.
Pour calculer des opacités, cela requiert des données atomiques pour
un grand nombre de processus d’absorption et de diffusion *“

(M.]. Seaton, J.Phys.B. 1987, 20 6363)

e Trois étapes pour le calcul des opacités
» Détermination des niveaux de populations (Equation d’état)
» Détermination des sections efficaces d'absorption et diffusion (Phy. Atm.)
» Calcul des moyennes d’opacités pour les conditions et compositions considérées

Conditions physiques Données atomiques
Equation d’état (populations) Niveaux d’énergies
Effets de plasmas Forces d’oscillareurs

Sections efficaces de photoionisation
Parametres d’élargissement de raies
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Différ methodes pour plusieurs cormmunauteas.

1

Il existe plusieurs approches pour calculer les opacités. Chacune
possede des avantages et répond a une problématique précise.

» Quels éléments?
» Quels domaines de Température et de densité?

» Approche détaillée : The Opacity project (OP), OPAL
> Approche statistique: UTA
> Approche hybride: DLA - RTA

Plusieurs codes sont en services: OP, PROTEC, OPAL, LEDCOP,OPAS

Des stratégies et approximations sont associées ...



Equation ce transfert radiatif

Q)

Soit I, (7, 3)Intensité & la fréquence v du rayonnement en position r dans la direction s.

L' énergie rayonnante par unité de temps et de surface dans un angle solide d est I, dvdS)
et le flux est F,(7) = j)L,(F, 5)5d)

I, Intensité spécifique du rayonnement a la fréquence v dans la
dI direction §
v ~ . : : A
S— —/{VL/ —|— v ds Element de distance dans la direction §
ds K1, Opacité monochromatique

Ju Emisivité
Variation de [, sous l'effet d'absorption —k, [, et d'émission J,
5 pabs | diff binaison d'absorpti e et diffusi
Ky — I{I/ —|— I{I/ compblinalson d apsorption vrale € ITTuUsIion

Absorption vraie: photoionisation (bound-free), photoexcitation (bound-bound),
free-free

Diffusion: Thomson scattering (y + €'), Rayleigh scattering (y + mollecule) ...




Approxirmation et simplification

Intérieurs stellaires et atmospheres profondes:

Equilibre Thermodynamique Locale (LTE) - loi de Kirchhoff-Planck

2 3
jo = RBAT()  BT) = 2T ]
: : : : 47 1 dB, dT’
Diffusion approximation ~ F,(r) = — —

3 k., dI' dr

On définit I'opacité de Rosseland telle que

A 1 dB,(T) dT Ar 1 dB(T) dT /
= Fy T — = — B T — Bl/ T dV
F(r) / d / 3 Kk, dI' dr dv 3 kr dI' dr (T) (T)

On définit I'opacité de Planck telle que

kpB(T) = / k! B, (T)dv k! = Rabs

v

dB, (T
R land ! — &1” d:l(” )dV IRUBU(T)CZV
osseland -~ = —=5 Planck ~p =

i B(T)



lancd et de Planck
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Moyenne de Ros

Rosseland mean opacity

1 1 -
i d
KR / Ky (total) Judv

Total monochromatic opacity

ﬁ:p:/ﬁ:,’/ffdy

Iiy(tOtCLZ) _ l{a,bs + l{scat Ii, _ I{a,bs

pour un mélange r.(total)

Weighting function

Z N, k,abs

fR _ 15h44 e—hv/kBT

v 47T4kleT4 (1 _ e—hu/kBT)Q
fP _ 15h3V3 e—hu/kBT

v T mSkS TR (1 — e hv/knT)
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dM,

o = 47r?p

dP  —GM,

ar 2’

dL

P 4712 pe

dI’ 3 pkgrl L

dr — dac T3 4xr2

Continuité de la Masse

Equilibre hydrostatique

Equilibre thermique

Equilibre radiatif
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Opacités stellaires: rlistorique

Historiquement, le fourniseur de table d'opacités était Los Alamos National
Lab. avec les tables de Los Alamos Astrophysical Opacity Library (LAAOL),
projet dirigé par A. Cox (de 1965 a fin 80).

"A plea for Reexamining heavy element opacities in stars” N. Simon, 1982 Ap]
260, L87-L90

>

Le Probleme: Pour une masse et luminosité préconisées par les modeles
stellaires standards dans la modélisation des Cepheids de pop. |, les modeles
standards de pulsation prédisent des rapports de périodes (P/P) plus larges que

les observations.

ou: Pour un rapport de période donné, les modeles standards stellaires et les
modeles standards de pulsations prédisent des masses d'étoiles tres différentes.

Deux projets pour répondre a cette demande
Lawrence Livermore National Lab.: OPAL project (Rogers & Iglesias)

The Opacity Project (Mike Seaton et al.)



Thne Opacity Project opacities (OP, M.J. Seaton)

Contexte Initial: Révision des opacités pour les conditions
physiques caractéristiques des enveloppes stellaires afin de
résoudre un probleme de pulsation stellaire.

Les Choix OP — modele chimique
e Inclusion des effets de plasma dans I'équation d’état
— Probabilité d’occupation (MHD Mihalas Hummer Dappen)
e Produire des données atomiques précises en utilisant des
meéthodes sophistiquées
» Approximation Atome libre non perturbé (isolé)
» Données indépendantes des conditions de plasma
— Archivage des résultats pour chaque ion.

> Seuls les éléements abondamment présents dans les étoiles et
contribuant de facons significatives aux opacités sont considérés
(17 especes).
e Opacité monochromatique calculée pour chaque élément
individuellement, puis somme sur tous les éléments pour
dériver la moyenne de Rosseland
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Opacité: OP vs OPAL

a) Carbon |

2 Calculs indépendants £ |

log x(v)

> APPI' oche physique (OP AL) ......
> Approche chimique (OP)

log x(v)

- bon accord sur les moyennes de Rosseland L AL
pour les régimes caractéristiques des M e
enveloppes stellaires.

log x(v)

Tout deux confirment les déclarations de

T
d) Mixture

Simon. Les opacités des 'métaux’ €taient sous |
S : (I
estimées. Le probleme des Céphéides est ®
résolue. i
u=hv/kT
. . F16. 3—OPAL monochromatic opaci‘ty with comlplete_ atomic data (solid)
OPAL: nouveau fournisseur officel i e e L

En effet.... Rogers & Iglesias, 1996, Ap) 443, 460



Opacités OP — Nouvelle génération

Les nouvelles opacités OP incluent les processus de couches internes.

1s2s?2p®+hv - 1s22s°2p°nl €lectron de valence

1s2s22p®+ hv - 1s2s?2pnl €lectron de couche interne

> Extension de la validité des opacités aux régimes de hautes Tetp -
intérieurs d’étoiles

> Différentes sources (LEDCOP, OPAL, OP) de moyenne d'opacités
calculées avec des méthodes détaillées sont a la disposition de la
communauté stellaire sous forme de table.

> On peut étendre le domaine de comparaison et d'application
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Figure 1. Rosseland-mean opacities from OP for 592 mix,
with and without inner-shell contributions.

Badnell et al. 2005 MNRAS 360: 458



OP vs OPAL

log(xg)
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Figure 2. Rosseland-mean opacities from OP and OPAL
for the S92 mix.

Badnell et al. 2005 MNRAS 360: 458
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Cornposition Solaire: 'Solar convection zone proolem’

Contexte:
Code atmosphérique 3D : M. Asplund

Révision des compositions solaires indispensable pour le fitter le spectre
solaire

Réduction de I'ordre de 30% de C, N, O et Ne

Avantage: cela résoud le 'probleme' de la particularité de la composition
solaire par rapport a son environement (qui lui est pauvre en O par
rapport a I'ancienne composition standard !

Probleme: Les modeles standards d'évolution stellaire utilisant ces
nouvelles compositions préconisées par Asplund et al. ne produisent plus
d'observable en accord avec I'helioseismologie Rcz et Ysurf ou le profil
de vitesse du son.

Réaction générale: Les modeles standards doivent étre faux et
particulierement les opacités.
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2 Calculs indépendants
> Approche physique (OPAL)
> Approche chimique (OP)
= bon accord sur les moyennes de Rosseland

Quid de toutes ces différences si flagrantes montrées par Christophe?

e Différences dans les fractions ioniques
e Différences dans les populations
e Différences dans certaines sections efficaces

Elles existent mais n'ont pas de signature dans la moyenne de Rosseland d'un
mélange de type solaire pour les conditions physiques du soleil !

Attention: La moyenne de Rosseland d'un mélange lisse les
différences parce qu'on regarde un mélange et parce qu'on regarde
une moyenne pondérée par la dérivée de la fonction de Planck.

Il faut comprendre les différences existantes et tester dans d'autres étoiles



I | I I | I I I
4 | log(R)=-1 Badnell et al. 2005 MNRAS 360
_ 458 op
N OPAL ----——-
3r -2
E 2f :
@ BN
2 s \\-._ \‘\
1F -4
0 -8 ‘\\
_1 / 1 | 1 1 | 1 1 1
4 4.5 5 55 6 6.5 7 7.5
log(T)
F: )
fo Solar mixture (GS98)
@ 193 eV & 0.202 gjcm3 CNe=1(}23 e,fcms)
2000 T T T T T T T T T
I ®--8 OPAS |
*—% OP
1500 — - B
g
g 1000 -
F
£
] 4
500 —
0
0 10 15 20 25 30

Atomique Number

C. Blancard (private communication)

Fia. 2.

T =6500 K; botom right, M

sur la rnoyenne d

)

St

Rosseland

A T T
30l - F I.:'“‘ll\ 4
10 | -
F / Illll '(\\ " 1
5 L [\/ \ / \ ]
g af - e - . \ o
3 3 bl \ ) /
. 3
& 1 % [ oo W
. Vo
(New—OPAL) ' | —(New-OPAL)
--------- {New-0P1) | —={New-0P1) 1
10 1 1 1 1 —20 ST SN N TR N R TR S S SN S T S——
64 Eé (3] 7 72 4 5 8 7
log(T) log(T)
40r I B O e I B
—(New—0FAL) I —{New—-0OPAL)
=(New—0F1) - (New—0P1)
30 - a0 -
E 5
820 -4 &s20 —
= =
M ]
f10 [ 1 Rl / \ .
¥ Ot / 1
ol o \ﬂ ; ,/ e VA /\ |
LA/ ER \/ 1
\ U/ W
—1o L P T T L P B B N
8 6.5 4 5 8 7
log(T) log(T)

Percentage difference in wp between OPAL and OP. Top lefi, Sun at 4.57 Gyr; top right, Toy
TOT0 K. [See the electronic edition of the Jowrnal for a color version of this figure. ]

Delahaye & Pinsonneault (2005), Ap] 625, 563
T T T 20 I e I e

1.5 My and T

10,000 K and log R 3; bottom left, M

1.3 M, and



Microdiffusion

Compétition entre les processus de sédimentation gravitationnelle et les
accélérations radiatives

Surface =
& , Lévitation

Center v Gravitation

Gravitation: Les éléments lourds coulent par rapport aux éléments légers
Levitation: Les éléments tres absorbants lévitent par rapport aux éléments

moins absorbants

Accélération totale = g.,—9

grav

> Anomalies d'abondance
> Stratification (modification de la composition chimique)

Attention: La ou les processus de mélange (convection, rotation ...) dominent, pas de microdiffusion
effective.



Accélérations radiatives

Radiative acceleration for species k

Total opacity Specitic opacity of a given element

L_ [ _ra i (k)
KR /ﬁ?u(tf)ml)fyd v(k):/fiy(total)fydy

Radiative acceleration is a sensitive test of opacity calculations

Total monochromatic opacity
k

15h5]/4 ehu/kBT
T ATk TS (ehv/ke — 1)2

Jv



Accélérations radiatives: OP vs OPAL

Comparison OP-OPAL

Données OPAL extraites
de travaux précédents
par digitalisation des

courbes.

e Méme Structure
stellaire

> Simulation d’étoiles
HB ou de masse

intermédiaire

‘Trend: Z » Diff. »

Delahaye & Pinsonneault

2005 Ap) 625, 563
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consdguences ...

Anomalies d'abondances incertaines

Comparaison:observations vs prédictions (OPAL)
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consdguencas

eModélisation Stellaire - Isochrones:

- Masse des étoiles, compositions, métalicité, structure interne,
variabilité, Age des amas globulaires .

eEvolution stellaire — Enrichissement métalique:
- Evolution chimique du MIS, de la galaxie.
eModélisation Atmosphérique - Spectres synthétiques:

- composition, carte d'abondances, naissance et évolution des
galaxies.

eExpériences de laboratoires:
- Calibration, chemin expérimental, mise a I'échelle.



Spectroscopie
~Spectres Synthétiques

:I‘-

Données Atomiques > Expériences

Calibration
chemin expérimental,
mise a I'échelle (LIL, LM]J)
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Modeles stellaires

Age des amas globulaires
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Evolution chimique des galaxies



C

(D~
L
11
(D
(D
-

[l

-
(D

Mc

1
(D
)

O

Quelles sont les sources de ces
différences?

«’équation d’état?
vLes données atomiques?
vLe calcul des moyennes?

Il faut démonter la machine entierement!

Projet ODALISC:

+Objectif:
> Base de données d'opacités
spectrales
> Beaucoup d'éléments - large
domaine p -T
> Différentes sources/méthodes

+Equipe:

> 4 groupes de Phy. Atomique.
Des expérimentateurs.
Des spécialistes des simulations
Une équipe informatique
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File Data Background

Opacity file

hone/Fd/TDL/He_groupes.

[+;]

-y
o+

node] He MIX |

Dizplay rho and temp
Surface a_kp
Surface a_kr
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Select a (rho.T) record:

(rho in gfcm3, T in e¥)

rha |10.0010000000 _f|
T |H5.842342 _f|

T=183319,13K

Dizplay Kabs

Feset View

15.848942 eV Rho = 0.0010000000 g/cm3
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