MATEMATICKO-FYZIKALNI
FAKULTA

Univerzita Karlova

DIPLOMOVA PRACE

Vit Gabriel

Studium depozice tenkych vrstev
postupy pocitacové fyziky

Katedra fyziky povrchil a plazmatu

Vedouci diplomové prace: prof. RNDr. Rudolf Hrach, DrSc.
Studijni program: Fyzika
Studijni obor: Teoreticka fyzika

Praha 2018



Prohlasuji, Ze jsem tuto diplomovou préci vypracoval(a) samostatné a vyhradné
s pouzitim citovanych prament, literatury a dalsich odbornych zdroj.

Beru na védomi, Ze se na moji praci vztahuji prava a povinnosti vyplyvajici ze
zékona ¢. 121/2000 Sb., autorského zdkona v platném znéni, zejména skutecnost,

ze Univerzita Karlova ma pravo na uzavreni licenéni smlouvy o uziti této prace
jako skolniho dila podle §60 odst. 1 autorského zakona.

V... dne ............ Podpis autora



Deékuji prof. RNDr. Rudolfu Hrachovi, DrSc. za vedeni mé diplomové prace a spou-
stu cennych rad a pripominek pii konzultacich. Dékuji i své rodiné a pritelkyni
za podporu nejen béhem tvorby této prace ale i béhem celého studia.

i



Nazev prace: Studium depozice tenkych vrstev postupy pocitacové fyziky
Autor: Vit Gabriel
Katedra: Katedra fyziky povrchl a plazmatu

Vedouci diplomové préace: prof. RNDr. Rudolf Hrach, DrSc., Katedra fyziky po-
vrchii a plazmatu

Abstrakt: Tato prace je zaméfena na navrh a pouziti metod pocitacové fyziky
a metod zpracovani obrazu pro studium rtstu tenkych vrstev. V prvni ¢asti prace
vénované metodé molekularni dynamiky je vytvoren model ristu. Ten je poté po-
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Uvod

Atomy v objemu télesa jsou ze vSech stran obklopeny dalsimi atomy, které na
sebe pusobi. V pripadé povrchu nebo tenké vrstvy je tato soumérnost narusena.
To zapric¢inuje, ze v téchto pripadech mohou fyzikalni procesy probihat jinak, nebo
mohou vznikat procesy, které se v objemu télesa nevyskytuji. Tyto procesy, které
mohou mit klasickou i kvantovou podstatu, mohou mit uzitecné praktické vyuziti
napiiklad v optice (iprava povrchu ¢ocek, zrcadel), chemii (ochranné vrstvy, vy-
roba Cidel), elektronice (elektronické prvky) a dalsich odvétvich. Priprava a popis
tenkych vrstev experimentalnimi i teoretickymi metodami je prilis naroéna, proto
se takové systémy vyplati zkoumat metodami pocitacové fyziky.

Protoze samotné vysledky ziskané z modeli vytvorenych metodami pocitacové
fyziky, by nam bez dalsiho zpracovani prilis netekly, je tfeba pouzit metody zpra-
covani obrazu. Tyto metody, jejichz zastupcem je napriklad radidlni distribuéni
funkce nebo metoda Quadrat Counts, nam dovoluji porovnavat a interpretovat
ziskané vysledky. Tyto metody maji vyuziti nejen v ramci pocitacové fyziky, ale
i v rdmci zpracovani vysledkil experimentii, coz nam dovoluje porovnavat vy-
sledky ziskané ze simulaci s vysledky namérenymi v laboratofi.



1. Tenké vrstvy

1.1 Raist tenkych vrstev

Tenké vrstvy ruznych materiali se nejcastéji pripravuji pomoci vakuového
napatrovani nebo naprasovani, kdy castice dopadaji na substrat rychlosti danou
teplotou zdroje ¢astic. V zavislosti na pouzité technologii mohou dopadat castice
bud spojité, nebo pti pouziti pulzni depozice (laserové nebo plazmatické) s prodle-
vami. Pro rizné technologie se 1isi kinetické energie (teploty) dopadajicich ¢astic a
typy dopadajicich ¢astic. Zatim co pii pouziti vakuového napafovani/naprasovani
dopadaji jednotlivé neutralni atomy s relativné malou kinetickou energii (teplo-
tou v fadu stovek Kelvini), pfi pouziti laserové depozice mohou dopadajici Cas-
tice mit teploty i nékolik tisicti Kelvint. Pii pouziti plazmatické depozice mohou
byt kromé neutralnich atomt nanaseny i atomy s nenulovym nabojem nebo celé
klastry atomt.

Dopadajici ¢astice se mohou v zavislosti na jejich teploté a teploté substratu
v krajnich pripadech bud pruzné odrazit nebo velmi rychle akomodovat na sub-
stratu. Pokud je kinetickd energie dopadajicich ¢astic velmi vysoka, muze dojit
i k poruseni povrchu substratu. V pripadé, ktery neni krajni, dochazi k tomu, ze
dopadajici ¢astice po svém dopadu po podlozce migruje. Béhem migrace ¢astice
prechdzi mezi minimy periodického potencidlu, ktery je na povrchu substratu.
Rychlost migrace je ddna vztahem

B
r=m-e (145, (11)

kde Ey;s je energie potfebnd k prechodu mezi dvémi sousednimi minimy, 1/7,
je perioda kmit atomt podlozky (79 ~ 10713s), k; je Boltzmannova konstanta,
T je teplota podlozky a 7 je stfedni doba prechodu mezi sousednimi minimy.
Podobné lze téz urc¢it sttedni dobu, za jakou se c¢astice z podlozky odpafi, 74
vztahem:

E €S
Tg = Tp * €Xp ( ij> , (1.2)

kde FEg4 je energie desorpce. Energie desorpce je bézné mnohem vétsi nez
energie difuze.

V zéavislosti na silach ptsobicich mezi dopadajicimi atomy a podlozkou mohou
vznikat tii rizné typy ristu zobrazené na obrazku [1.1]

o van der Merwetiv - rist probiha po vrstvach, v tomto moédu riistu jsou sily
adsorbat - povrch a adsorbat - adsorbat priblizné stejné

o Volmeruv-Weberuv - probihé ostruvkovy rust tenkych vrstev, sily adsorbat
- adsorbat jsou silnéjsi nez sily adsorbat - povrch

o Stranského-Krastanovuv - prvni naroste nékolik vrstev, na kterych se poz-
déji zacnou tvorit ostrivky, sily adsorbat - adsorbat jsou mensi nez sily
adsorbat - povrch
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Obrézek 1.1: Moédy riistu tenkych vrstev Volmertv-Webertiv, van der Merwetiv,

Stranského-Krastanoviv, prevzato z , 20006))
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Obréazek 1.2: Znazornéni procesu koalescence, prevzato z 1 20006))

Pokud se v pripadé Volmerova-Weberova ristu potkaji migrujici atomy (pre-
sny pocet zavisi na pouzitych materidlech, v pripadé kovu a dielektrickych pod-
lozek obvykle staci dva), vytvori kondenzacéni jadro, kolem kterého se dalsim
pridavanim migrujicich atomu vytvari ostrivek. Toto jadro je obvykle nepohyb-
livé nebo jen mnohem méné pohyblivé nez jednotlivé atomy. Pokud se na povrchu
nachézi porucha, mize dojit k takzvanému dekora¢nimu jevu, kdy staci jediny
atom pro tvorbu kondenzacniho jadra. Samotny rist pak lze rozdélit do ¢tyt fazi:

 nukleace (tvorba kondenzacnich jader)
« rust kondenzacnich jader a vytvareni vétsich ostravka
o tvorba polospojité vrstvy slévanim ostriuvka

o zaplnovani kanalkt

V pripadé setkani dvou ostrivkt dochéazi k takzvané koalescenci, jinak téz
slévéni, zndzornéné na obrézku [1.2] Dle (Eckertovd), 1986) se béhem slévan{ oba
pevné ostruvky chovaji jako kapalina. Po dokonceni slévani se vysledny ostrivek
opét chova jako krystalit. V pripadé trirozmérného rustu se na podlozce uvolni
misto, kde se diive nachézely ostrivky. V tomto prazdném prostoru se cely proces
od zacatku opakuje - dochazi k sekundarni nukleaci.




2. Pocitacdové modelovani

Alternativou experimentalniho a teoretického pristupu k reseni fyzikdlnich
problému je pocitacové modelovani (jako podstatna technika pocitacové fyziky).
Po vytvoreni modelu daného fyzikalniho systému se pomoci simulaci provadi sa-
motny experiment. Modelovaci techniky se bézné déli do dvou kategorii:

o Casticové - Monte Carlo, molekularni dynamika

» spojité - napiiklad feseni magnetohydrodynamickych rovnic ve fyzice pla-
zmatu, Navier-Stokesovych rovnic ve fyzice tekutin.

Vedle toho se stale vice uplatnuji hybridni metody kombinujici ¢asticovy a spo-
jity pristup, ptripadné obé techniky casticového pristupu, a vyuzivajici vyhody
obou (vyrazné lepsi vypovidaci schopnost ¢asticovych technik a mnohem vyssi
efektivitu technik spojitych).

V této praci se budeme zabyvat pouze ¢asticovymi metodami.

2.1 Monte Carlo

Metoda Monte Carlo je metoda stochasticka. Na rozdil od metody moleku-
larni dynamiky metoda Monte Carlo nefesi pohybové rovnice, ale podle zadanych
pravidel generuje prechod mezi jednotlivymi stavy systému. Metody zalozené na
metodé Monte Carlo 1ze rozdélit na rovnovazné a kinetické. Nejjednodussim pfi-
kladem rovnovazného Monte Carla je Metropolisuv algoritmus (Metropolis a kol.|
1953). Realizace jednoho kroku této metody je nasledujici:

e podle né¢jakého daného kritéria je vybrana c¢astice systému
« nahodné se posune danou c¢astici - vytvori se nova testovaci konfigurace
e sSpocita se zména potencidlni energie systému AV

 konfigurace je prijata s pravdépodobnosti P = min{1, exp(—AV/k,T)}, kde
ky, je Boltzmannova konstanta a 7' je teplota

2.1.1 Kinetické Monte Carlo

Pokud chceme simulovat ¢asovy vyvoj systému, pak nam bézny Metropolisiv
algoritmus ve vyse uvedené podobé nestaci. Potrebujeme, aby pravdépodobnost
prechodu zavisela na case nebo aby se prechod stal az po dobé vétsi, nez je stredni
doba prechodu mezi stavy. Z tohoto pozadavku nam plynou dvé bézné pouzivané
metody - Rejection Kinetic Monte Carlo (RKMC) a Rejection-free Kinetic Monte
Carlo (RFKMC).

Metoda RKMC funguje na podobném principu jako Metropolistiv algoritmus
(tzn. vytvorime testovaci konfiguraci a s néjakou pravdépodobnosti ji prijmeme),
ale pravdépodobnost prechodu mezi jednotlivymi stavy mize byt zavisla i na Case.
Mohou se objevovat i odmitnuté konfigurace, to znamena ,nemozné“ prechody.



Metoda RfKMC (nékdy téz Bortzuv-Kalostv-Lebowitziv algoritmus (Bortz
a kol., [1975)) naopak ze vSech moznych stavi, do kterych miuze systém prejit,
jeden ndhodné vybere a zrealizuje ho. Nemuze tedy dojit k odmitnuti nové kon-
figurace, protoze vsechny ,nemozné* prechody jsou predem vylouceny.

Pro zjednoduseni uvedeme priklad migrujici ¢astice na podlozce s ¢tvercovou
mrizi. Pro jeden krok miize metoda RKMC vygenerovat novou pozice na libovol-
ném misté v prostoru. Vétsina téchto pozic by byla prirozené zamitnuta, protoze
by byla velmi mald pravdépodobnost, ze by se v nich mohla ¢astice nachazet.
Jednalo by se napriklad o pozice, které by byly prilis daleko. Samoziejmé, ze po
velkém mmnozstvi pokust, by byla vygenerovana vhodna nova konfigurace - ¢as-
tice se nachézi ve vedlejsim bodé krystalové miize. Pokud bychom mérili sttedni
pocet pokusii potfebnych k vygenerovani prijatelné pozice, tak mtizeme urcit po-
moci ¢asu 7 z rovnice [I.1] jakému ¢éasovému kroku odpovida jeden krok metody
RKMC.

Naopak pti pouziti metody RFKMC zname délku casového kroku. Jedna se
o Cas T z rovnice [[.1} Také v nasem piikladu vime, které konfigurace jsou pfija-
telné. Proto misto velkého mnozstvi odmitnutych konfiguraci vygenerujeme oka-
mzité jednu prijatou. V nasem prikladu bude nova konfigurace odpovidat posunu
¢astice v jednom ze ¢tyf moznych sméri s pravdépodobnosti 1/4 pro kazdy z nich.

Z vyse uvedeného prikladu je zfejma vyhoda metody RfKMC a to, ze mtizeme

vvvvvv

se ale projevuje vétsi pamétova narocnost metody REKMC proti metodé RKMC.

2.2 Metoda molekularni dynamiky

Molekularni dynamika je deterministickda metoda zalozena na integraci pohy-
bovych rovnic pro N castic systému

kde m; je hmotnost ¢éastice, a; = r; jeji zrychleni a f; = — 7 V sila na ni
plisobici vyvoland viemi ¢asticemi v systému a pifpadnou vnéjsi silou. Céstice se
pohybuji v potencidlu V- =V (ry,...,ry).

Rovnice[2.1{ndm definuje soustavu N oby¢ejnych diferencidlnich rovnic. Regenf
téchto rovnic je zalozeno na metodé konecénych diferenci s ¢asovym krokem h.
Nejvétsim problémem teseni téchto rovnic je ¢asova narocnost vypoctu sil, kdy
je treba pocitat interakci vSech ¢éstic navzajem.

Typickou metodou pouzivanou pro feseni téchto rovnice je Verletiv algoritmus

(Verlet, 1967).

2.2.1 Verletiv algoritmus
Verlettv algoritmus je zalozeny na prepisu sady rovnic rozvojem r;(t + h)

pomoci Taylorovy rady

(1) = ;2 (1 (= ) = 20, () + 14 (t+ ) + O (h?) (2.2)



Dosazenim rozvoje do rovnice a zanedbdnim chyby ziskdme predpis

pro polohu ¢astice r; v ¢ase t + h ve tvaru
£ (¢
m;

Vzorec se nazyva Verletuv algoritmus. Tento algoritmus je presny do ¢tvr-
tého radu, stabilni, ¢asové reverzibilni a jednoduchy na implementaci. Nevyhodou
tohoto algoritmu je, Ze kromé pocatecni podminky v cCase t, potfebujeme znat
i pocateéni podminku v case tg — h. Dale ndm nic netfika o rychlostech jednot-
livych c¢éstic, které jsou napriklad potreba k vypoctu teploty systému. Proto se
casto poziva Verletuv algoritmus upraveny do tvaru

I‘i(t—l—h):ri(t)—f—hvi(t)_}_h;fi(t)7

AT
vz<t+2> i +57 (2.4)
fi(t+h)=—V(r(t+h),

by A

2 m;

Tento algoritmus se nazyva Verlettv rychlostni algoritmus. Jeho vyhodou je,
ze jako pocatecéni podminky staci rychlost a poloha v case ¢y, ddva nam informaci
o rychlostech ¢astic i presto, ze se sila poc¢ita jen jednou a neni tieba uklddat po-
lohy ¢astic ve vice krocich. Mé téz vSechny vyhody bézného Verletova algoritmu.

2.2.2 Meziatomarni potencialy

Pro feseni pohybovych rovnic potfebujeme védét, v jakém potencidle se ¢astice
pohybuji. Nejjednodussi potencial popisujici interakci dvou neutralnich atomit
nebo molekul je Lennard-Jonesiv potencidl (Jones, |1924))

w0 2)]

kde parametr € méa rozmér energie a o rozmér délky. Pro r,, = v/20 nabyvi
potencial minima V' (r,,) = —¢.

Tento potencial se sklada ze dvou casti - odpudivé, kterd popisuje odpuzo-
vani elektronovych obalt atomi, a pritazlivé van der Waalsovy sily. Potencidl je
vhodny pro popis vzacnych plyni. Stejné jako vSechny ostatni parové potenci-
aly nepopisuje presné kovy nebo polovodice. I tak se pouziva, pokud se studuje
probihajici proces a ne chovani konkrétniho materialu.

Dalsimi potencidly pouzivanymi pro simulace ve fyzice tenkych vrstev jsou
naptiklad Suttonovy-Chenovy potencialy (Sutton a Chen, 1990), které byly na-
vrzeny pro popis (fce) kovi

worel -] e




kde eg¢ je parametr, ktery ma rozmér energie, a/ je miizova konstanta (fcc)
krystalu a n a m jsou prirozena cisla, pro které plati n > m. Funkce S} je déna
predpisem

S;:§:<i>n. (2.7)

J

2.2.3 Kontrola teploty

Protoze pti simulacich pomoci metody molekuldrni dynamiky dochéazi vlivem
zaokrouhlovacich chyb k nefyzikalnimu ohfevu systému, je tieba jeho teplotu
kontrolovat a korigovat. Teplotu systému 71" urcujeme z rychlosti ¢astic pomoci
znamého vzorce

ST = — S mev? 2.8
o —ﬁ;mivi, (2.8)

kde k;, je Boltzmannova konstanta. Pro kontrolu teploty systému se pouzi-
vaji takzvané termostaty. Nejjednodussim termostatem je Berendsentv termostat
(Berendsen a kol., |1984)), ktery piimo preskalovava rychlosti jednotlivych ¢astic
tak, aby teplota celého systému T (t) v case t odpovidala pozadované teploté Ty

ORREe L (2.9)

kde v’ (t) je upravend rychlost v ¢ase t. Tento termostat se hodi na ustalovani
systému béhem piipravy vypoctl. Pro samotnou simulaci neni vhodny, protoze
okamzité tlumi vsechny tedy i fyzikalni fluktuace teploty.

Vhodnéjsim termostatem je Nosého-Hooverav termostat (Nosé| (1984)), Hoo-
ver| (1985))). Tento termostat pracuje s virtualnim rezervoarem. Castice systému
jsou v zavislosti na znaménku tlumiciho koeficientu tepelné lazné n zpomalovany
nebo urychlovany. Teplota systému fluktuuje kolem pozadované teploty. Pohybové
rovnice systému jsou ve tvaru

N
ri=—,
my
p;, =fi —np;, ( )
2.10
.1 p;
77:@ (Zm_gka>7
Q - gkaTQa

kde g je pocet stupnu volnosti systému a 7 je parametr Nosé-Hooverova ter-
mostatu, ktery rika, jak moc termostat tlumi teplotni fluktuace systému. Pri
pouziti Nosé-Hooverova termostatu rovnice [2.4] pro feseni systému [2.1] prejdou do



tvaru

£ v, <t>] ,

v <t+ h) i)+ [f" D v, (t)] ,

1t+ﬁ = (75)+i > myvi (t) — gkyT
n 9 =n 20 imzvi gRpl |,
n(t+h):n<t+g>+2lzg[Zmiv?<t+g>—gk‘bT],

fi(t+h)=—-vV(i(t+h),

- 2 h\  hf(t+h)

(2.11)

2.2.4 Metody urychleni simulace

Protoze teseni pohybovych rovnic pouze uzitim soustavy rovnic by
bylo prili§ pomalé, pouziva se nékolik metod, které mohou potiebny ¢as nékolika-
nasobné zkratit. Vsechny nize uvedené metody maji za cil co nejvice zkratit dobu
vypoctu sil ptsobicich na jednotlivé atomy, protoze tento vypocet zabere vétsinu
¢asu béhu programu. Cim vice je v systému atomt, tim vétsi dil vypocetniho
casu zabira vypocet sil. To je dano tim, Ze vypocet sil se s poc¢tem atomu skaluje
kvadraticky, zatimco TeSeni ostatnich rovnic v se skéaluji linedrné s poctem
atomu.

Nejjednodussi metodou urychleni je vyuziti faktu, ze pouzivané potencialy
jsou parové. Proto staci pocitat interakci paru atomu (i,j) pouze jednou a pro
jeden z atomu vzit vysledek s opacnym znaménkem nez pro druhy atom. Timto
je mozné v idedlnim pripadé zkratit dobu vypoctu na polovinu a zaroven tim neni
nijak ovlivnéna presnost vypoctu.

Druhym zptisobem urychleni, ktery neovliviiuje presnost vypoctu, je paraleli-
zace vypoctu sil. Tim, ze se sily pocitaji pouze ze vzajemnych poloh dvou atom,
které jsou znamé pred vypoctem sil, a pocet atomi je znamy, nemize dojit k béz-
nym problémtm, kterymi mohou paralelizované programy trpét. Mezi tyto pro-
blémy patii naptiklad pfepisovani dat, které aktualné pouziva jiné procesorové
jadro, pouzivani neaktualnich dat, Spatné rozvrzena zatéz, ktera zpisobuje, ze se
na jedno jadro dlouho c¢eka, atd. Paralelizaci je mozné v zavislosti na poctu jader
snizit dobu vypoctu i vice nez o tad. Dalsi uvedené metody jiz budou mit vliv na
presnost vypoctu.

Protoze se vzristajici vzajemnou vzdélenosti sila ptisobici mezi atomy rychle
klesa, zavadi se takzvany cutoff potencialu, oznaceni r.. Pro vSechny c¢astice, které
jsou od ¢astice 7 ve vzdalenosti vétsi nez r., se potencial vezme roven nule, tedy

0, r>r.,

R (O A O IR



Pro Lennard-Jonestiv potencial se bézné voli r. = 2,50 nebo r. = 3,20. Za-
vedeni cutoffu uz do vypoctu zanasi chybu, ale ta neni prilis velka, V (2,50) =~
0,0163¢.

Pouziti cutoffu by samo o sobé velkym urychlenim nebylo, protoze by bylo
potfeba provést casové naro¢ny vypocet vzdalenosti dvou atomii. Dosazeni do po-
tencialu a samotny vypocet sil neni v pripadé Lennard-Jonesova potencialu prilis
casoveé narocny. Proto se zavadi seznam nejblizsich sousedii. Misto toho, aby se
pro kazdou dvojici atomu kontrolovala podminka, jestli jsou atomy od sebe dal
nez r., zavede se pro kazdy atom seznam vsech ostatnich atomt, které jsou blize
nez r.. Tento list se pak velmi c¢asto periodicky aktualizuje. Pti modelovani ten-
kych vrstev staci aktualizovat seznamy dopadajicich atomi, protoze podlozka je
krystal a atomy v ni maji své pevné misto. Pouzitim seznamu nejblizsich sousedii
je mozné zkratit vypocetni Cas az o nékolik fadu. Napriklad pro (fcc) podlozku
ve tvaru kvadru se stranami 30,40 a 6 atomu staci pri volbé r. = 2,50 misto
pocitani 7200 interakci pocitat méné nez 70 pro libovolnou c¢astici v libovolném
misté krystalu. S rostouci velikosti krystalu je tispora ¢asu vyznamné;jsi.

Dalsim zpiisobem urychleni, ktery sice nebyl v této diplomové praci pouzit,
ale pro uplnost ho zde uvadime, je tabelizace potenciali. Tato metoda se pouziva,
pokud je samotny vypocet potencialu casoveé slozity. Spociva v tom, ze se predem
spocte hodnota potencidlu pro vétsi mnozstvi bodu (s pevnym r) a pak se misto
vypoctu hodnoty potencidlu jen dosadi hodnota z tabulky. Pokud by byly dva
atomy od sebe ve vzdalenosti, kterda neni tabelovana, tak se hodnota potencialu
linearné interpoluje ze dvou tabelovanych hodnot, kde jedna je pro nejblizsi vetsi
r a jedna pro nejblizsi mensi r.
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3. Zpracovani obrazu

Dalsi nedilnou soucasti poc¢itacového studia tenkych vrstev jsou metody zpra-
covani obrazu. Cilem téchto metod je zpracovani a popsani vysledkt ziskanych
pomoci metod pocitacové fyziky, obzvlasté z metody Monte Carlo. Metody zpra-
covani obrazu se déli do tti hlavnich skupin:

 informace o jednotlivych objektech - rozdéleni polomeéru objekti

« metody zaloZené na matematické morfologii - napiiklad radidlni distribu¢ni
funkce, Voronoiovo dlazdéni, Quadrat Counts, ...

« metody zalozené na integralni transformaci - naptiklad fourierovska optika,
waveletova transformace, ...

Metody zalozené na integralni transformaci prekracuji ramec diplomové prace
a proto se jimi nebudeme déle zabyvat.

3.1 Informace o jednotlivych objektech

Skupina metod je zastoupena hlavné rozdélenim polomértu objekti. Metoda
nam dava histogram zastoupeni objektti o poloméru r + Ar a je pouzitelna pouze
pro kruhové objekty, pripadné pro objekty pravidelnych tvart (eliptické, krysta-
lity pti studiu katalyzy, atd.).

Pro nepravidelné objekty ji lze nahradit rozdélenim efektivnich polomért,
které se zkonstruuji tak, ze pro vSechny objekty spocitame jak velky polomér
by meél kruh o stejné plose. Nasledné s touto metodou pracujeme stejné jako
s rozdélenim polomeérti.

Dalsi charakteristikou pro nepravidelné objekty je rozdéleni tvarovych faktori,
které nam tika, jak se objekty odlisuji od kruhu. Obvykle se tvarovy faktor F'F
voli tak, aby pro kruh platilo F'/F' =1 a klesal s rostouci deformaci objektu.

3.2 Morfologické metody

Morfologické metody nam davaji informaci o celém zpracovavaném obrazu
a ne jen o jednotlivych objektech. Obrazem muze byt informace pouze o polo-
hach stredi objekti nebo vykreslené celé plochy objekti. Vysledkem ziskanym
z morfologickych metod je morfologicka charakteristika nebo takzvany priznak.
Morfologické charakteristika je funkce (napriklad radidlni distribu¢ni funkce).
Ptiznakem je jedno ¢islo (napriklad pro radidlni distribu¢ni jim muze byt atlum
kmita prubéhu funkce). Pro metodu Quadrat Counts je morfologickd charakteris-
tika zaroven priznakem. Ptiznak neni unikatni pro jeden dany obraz, ale i na prvni
pohled rtzné vypadajici obrazy mohou mit stejny priznak. Diky této vlastnosti
muzeme efektivné porovnavat vlastnosti ziskanych obrazi.
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3.2.1 Quadrat Counts

Metoda je zalozena na opakovaném ndhodném umistovani ¢tverce do plochy
a pocitani poctu stredi objektt ve ¢tverci. Priznakem metody Quadrat Counts
je jediné cislo QC', které je definovano jako podil prvnich dvou momenti poctu
objektl n ve ¢tverci

D [n]

QC = (3.1)
E [n] znadi stfedni pocet objektii v &tverci a D [n] = E [n2] — (E [n])” rozptyl.
Pro zcela ndahodnou strukturu je QC = 1 a pro zcela usporadanou strukturu je

QC = 0.

3.2.2 Radialni distribuéni funkce

Radiédlni distribu¢ni funkce nam 1ika, jaka je relativni koncentrace objekt ve
vzdalenost r od néjakého objektu. Vystupem z této metody je funkce RDF(r)
zadefinovana

RDF (1) = . 2"

— 3.2
ng 2mrAr’ (3.2)

kde An je pocet objekti nalezenych v mezikruzi r + Ar. ng je koncentrace
objektt ve zkoumané plose. Pro vyssi presnost urc¢eni RDF(r) opakujeme postup
pro vice objekt a hodnoty pro dané r primérujeme. Pro ndhodné rozlozeni ob-
jektt v plose by méla byt hodnota RDF(r) = 1 pro libovolné r. Prubéhy radialni
distribu¢ni funkce pro rizny stupen usporadani jsou znazornény na obrazku [3.1]

3.2.3 Rozdéleni nejblizsich sousedi

Toto rozdéleni ziskdme tak, ze pro kazdy objekt nalezneme 7. nejblizsi objekt.
Z takto ziskanych hodnot udélame histogram. P¥iznakem je tedy funkce DN N (r).
Priklady tohoto rozdéleni jsou uvedeny na obrazku |3.1]

3.2.4 Voronoiovo dlazdéni

Metoda pracuje s Voronoiovymi bunkami. Voronoiova buika je tvorena body
v prostoru (v roviné) obklopujici objekt, které jsou k danému objektu blize nez
ke vSem ostatnim objektiim. Vzddalenosti je mozné pocitat bud od stredi objekti
nebo od hranic objektl. Z této metody mizeme ziskat nékolik rtiznych priznaki,
naptiklad miizeme pocitat pomér velikosti bunky viici velikosti objektu.
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Obrazek 3.1: Prubéh radidlni distribuéni funkce a rozdéleni nejblizsich sousedi
v zavislosti na usporadani objekti v plose, prevzato z (Hrach) 2003)
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Cile prace
e Seznameni se s problematikou ristu tenkych vrstev a jejich pocitacového

modelovani.

o Vytvoreni molekuldarné dynamického a Monte Carlo modeli pro modelovani
rustu tenkych vrstev.

o Aplikace poznatku ziskanych v rdmci vysledkti metody molekuldrni dyna-
miky do modelu Monte Carlo.

o Vyhodnoceni vysledki ziskanych z metody Monte Carlo aplikované na spo-
jitou a pulzni depozici pomoci metod zpracovani obrazu a porovnani s daty
7 experimentu.

e Vyhodnoceni a diskuze vysledki.
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4. Molekularni dynamika

Pomoci metody molekularni dynamiky jsme zkoumali vlastnosti ranych fazi
rustu tenkych vrstev, které pak byly pouzity jako vstupni parametry pro simulace
metodou Monte Carlo. Zkoumané vlastnosti byly:

 usporadéani velmi malych (obsahujici ti az deset atomu1) ostruvki a zjisténi
s jakou pravdépodobnosti kterd usporadani nastavaji

e slévani vétsich ostravk.

Vsechny molekularné dynamické simulace byly provadény pomoci Verletova
rychlostniho algoritmu nebo Verletova rychlostniho algoritmu s Nosé-Hoove-
rovym termostatem [2.11] Délka ¢asového kroku byla 10716 s. Casovy krok musi
byt vyrazné kratsi nez nejrychleji probihajici jev, kterym je kmit krystalové mrize
s periodu piiblizné 10713 s.

V obou dvou pripadech bylo potfeba nejprve nasimulovat a ustalit podlozku,
na kterou se poté nanasely atomy. Podlozka je kubicka plosné centrovana krysta-
lova mfiz (fce) v fezu (111). Pro simulaci malych ostravka byla velikost podlozky
zvolena 10 x 10 x 6 atomt, pro simulace slévani 30 x 40 x 6 atomi. Samotné
ustaleni probihalo ve dvou fazich.

V prvni fazi jsme umistili atomy do priblizné mtizovych bodt pozadovaného
substratu a nechali systém vyvijet. Béhem této c¢asti ustalovani byl pouzit pouze
zakladni Verletiv rychlostni algoritmus bez jakéhokoliv termostatu. Cilem
této ¢asti ustalovani podlozky bylo, aby vSechny atomy nalezly své rovnovazné
polohy dané pouzitym Lennard-Jonesovym potencidlem.

Ve druhé fazi jsme pomoci Berendsenova termostatu »zchladili“ podlozku
na pozadovanou teplotu. VSechny simulace probihali za ptiblizné pokojové teploty
T = 300 K. Po dosazeni a ustaleni systému na pozadované teploté jsme pomoci
Verletova algoritmu s Nosé-Hooverovym termostatem dostali findlni konfigurace
atoml podlozky.

V obou pripadech byly pouzity 2D periodické okrajové podminky v osach
x a y. Jejich pouzitim jsme ziskali nekone¢ny povrch.

Na takto pripraveny substrat se poté nanasely atomy s pozadovanou teplo-
tou, ktera byla v nasem ptipadé 600 K. Teplota byla zvolena tak, aby pfiblizné
odpovidala teploté Castic pri pouziti vakuového naparovani.

Na obréazcich a jsou obrazky ziskanych substrati. K vykresleni téchto
a dalsich podobnych obrazku v ¢asti prace vénované molekularni dynamice byl po-
uzit program VMD (Humphrey a kol., [1996), které byl vyvinut , Theoretical and
Computational Biophysics Group in the Beckman Institute for Advanced Science
and Technology at the University of Illinois at Urbana-Champaign®“. Program
pro rust tenkych vrstev pomoci metody molekuldrni dynamiky je umistén na
prilozeném CD.

4.1 Usporadani velmi malych ostravki

V ramci této c¢asti molekularné dynamického ¢asti nasi prace bylo urceno,
jaké tvary mohou nabyvat malé ostruvky a s jakou pravdépodobnosti se tyto
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Obrazek 4.1: Ustalena podlozka s rozméry 10 x 10 x 6 atomi

Obrazek 4.2: Ustalena podlozka s rozméry 40 x 30 x 6 atomu
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tvary vyskytuji a z toho jsme urcili pravdépodobnosti slévani ostrivki v zavislosti
na vzdalenosti. K simulaci jsme pouzili ustalenou mensi podlozku, jejiz teplota
byla kontrolovana Nosé-Hooverovym termostatem. Pro generovani téchto malych
ostriuvkl nebyl z divodu vyssi presnosti pouzit cutoff potencidlu pro naparované
atomy. Potencial byl ofezan pouze pro atomy desticky mezi sebou a to pro velikost
cutoffu r. = 2,50. Interakce adatom - adatom a adatom - substrat byla pocitana
pro vsechny vzdalenosti atom.

V ramci kazdé simulace bylo napareno tii az deset atomi do dopadové oblasti
ve stfedu podlozky a pro kazdy pocet atomu byl vypocet zopakovan 500krat.
Z vysledku téchto simulaci byly vybrany ty konfigurace, kdy vysledny ostrivek
obsahoval zadany pocet atomt. Prestoze atomy dopadaly jednotlive a jejich poca-
te¢ni polohy byly zvoleny tak, aby se pred dopadem neovliviiovaly (jejich vzdéle-
nost byla v ose z vétsi nez 3o, v osach = a y byly polohy urc¢eny nahodné, rychlost
mély pouze ve sméru osy z), mohlo se stét, ze diive napafeny atom odmigroval
z dopadové oblasti diiv, nez do ni dopadly dalsi atomy a nevytvoril se ostrivek
s pozadovanym poc¢tem atomi. V téchto pripadech byla cela konfigurace zahozena
a déle se s ni nepocitalo.

Velikost dopadové oblasti byla zvolena tak, abychom zahozenych konfiguraci
méli co nejméné, ale zaroven aby byla simulace vypovidajici. Pokud bychom pou-
zili prilis velkou dopadovou oblast, tak bychom museli vétsinu vysledku zahodit.
Pokud bychom pouzili prilis malou oblast, tak bychom obzvlasté pro vétsi os-
travky dostavali ve vétsiné pripad pouze jednu stale se opakujici konfiguraci.
7 hlediska presnosti by bylo nejlepsi mit celou podlozku jako dopadovou oblast,
ale to je z ¢asovych divodu nerealny pozadavek, pokud chceme ziskat dostatecné
kvalitni statistiku.

Vysledné data jsme poté zpracovali a urcili pravdépodobnosti slévani malych
ostruvki, které poslouzily jako vstup do Monte Carlo modelu. Pravdépodobnost
jsou uvedeny v tabulce [4.1] r v tabulce znaci vzdalenost od ostriuvku.

Tabulka 4.1: Pravdépodobnosti pro metodu Monte Carlo

r pocet atomt v ostriuvku

3 4 5 6 7 8 9 10
210,399 | 0,541 | 0,442 | 0,505 | 0,595 | 0,608 | 0,637 | 0,616
0,032 | 0,074 | 0,116 | 0,171 | 0,215 | 0,211 | 0,364 | 0,289
4 0 | 0,002 | 0,005 | 0,003 | 0,008 | 0,021 | 0,029 | 0,040

w

Pro vSechny pocty atomt plati, ze pro r = 1 je pravdépodobnost rovna jedné
a pro r > 4 je pravdépodobnost nulova.
Priklady vyslednych ostrivki jsou uvedeny na obrazku [4.3]

4.2 Slévani vétsich ostruvku

V této casti prace byly studovany procesy probihajici pti slévani vétsich os-
travki béhem ristu tenkych vrstev. Slévajici se ostriivky mély radove stovky
atomil. K simulaci byla pouzita ustalena vétsi podlozka, jejiz teplota byla kont-
rolovana Nosé-Hooverovym termostatem. Teplota adatomt nebyla kontrolovana
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Obrézek 4.4: Ukazka slévani dvou ostrivki obsahujicich 100 atomi

zadnym termostatem. V tomto pripadé byl z diivodu tuspory casu pouzit jak cu-
toff potencialu tak seznam nejblizsich sousedii pro vSechny atomy v systému, ne
jen pro atomy podlozky, jak tomu bylo v predchozim oddilu. V tomto pripadé
byla velikost cutoffu potencialu zvolena r. = 3,20.

Pred simulaci samotného slévani bylo tifeba vytvorit ostruvky, které se maji
slit. Ostravky je mozné tvorit dvémi moznymi zptsoby. Bud pfimo na podlozce
v klidovych polohach krystalové miize naparovanych atomt umistit cely ostravek
vypoctem poloh, kde se budou nachazet atomy, nebo ,naparit“ atomy a nechat je,
at se ustali ve svych klidovych polohach. V této praci jsme pouzili druhy postup.

Takto vytvorené ostrivky jsme umistili dostateéné blizko (ve vzdalenosti
mensi nez cutoff) od sebe a nechali je slit. Cilem bylo urcit, kde se nachézi stied
ostriivkl nebo se jeden ostriivek nepohne a druhy se ,nabali“ kolem néj. Ukazka
sliti dvou ostruvku z nichz kazdy obsahuje 100 atomt je na obrazku 4.4
puvodnich dvou ostruvka. Kvili pouzitému Lennard-Jonesové potencialu novée
vznikly ostrivek je trochu ,protazenéjsi“ nez puvodni ostruvky (netvori kulovy
vrchlik). Tento nedostatek neni mozné odstranit bez pouziti vhodnéjsiho nez
Lennard-Jonesova potencialu, napriklad Suttonova-Chenova potencidlu. Pokud
by byl aplikovan tento potencial, bylo by mozné métit naptiklad i rychlost slé-
vani nebo kontaktni thel vysledného ostravku.
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5. Monte Carlo

Nasim cilem bylo vyuzit data ziskana ze simulaci metodou molekularni dy-
namiky. Simulace metodou Monte Carlo jsme provadéli na Sestitihelnikové siti
o rozmérech 1000 x 1000 adsorpc¢nich pozic. Simulace byly ukonceny, kdyz tloustka
vrstvy dosdhla hodnotu 5 monovrstev (5 ML). I v Monte Carlo modelu byly po-
uzity 2D periodické okrajové podminky v osach x a y. Tim opét simulujeme ne-
kone¢ny povrch krystalu. Alternativou k periodickym okrajovym podminkam je
vytvoreni vétsi pracovni plochy a ofiznuti okraji. Tato metoda je pomalejsi a na-
vic se velka cast plochy simuluje zbytec¢né. Proto jsme zvolili pouziti periodickych
okrajovych podminek. Simulovali jsme dva rtzny typy depozice - vakuové naparo-
vani a pulzni laserovou depozici. Pouzivame metodu RfKMC. Jeden casovy krok
béhu programu je dan periodou migrace, tedy konstantou 7 vypoc¢tenou z rovnice
LI

Jeden krok béhu programu je rozdélen do péti ¢asti:

e mnapareni atomu

tvorba kondenzacnich jader

rust ostruvku

o slévani ostrivki
e migrace volnych castic

Béhem casti programu ,napafeni atomi“ dojde k ndhodnému rozmisténi
atomu na podlozku. Pokud dopadne naparovany atom na misto, kde se jiz nachazi
migrujici atom, vytvori tato dvojice okamzité kondenzacni jadro. Pocet atomu
umisténych na podlozku v jednom casovém kroku je dan naparovaci rychlosti
a typem simulovaného naparovani. V pripadé pulzni laserové depozice i vaku-
ového naparovani se béhem celé délky simulace pro stejné naparovaci rychlosti
napaii stejné mnozstvi ¢astic. Pokrocilejsi alternativou programu by bylo zapo-
¢itani i fluktuaci v toku castic. Rozdil je v tom, ze v ptripadé pulzni laserové de-
pozice nedochazi k napatrovani v kazdém kroku béhu programu, ale k naparovani
dochazi v nékolika po sobé nasledujicich krocich, po kterych néasleduje prodleva,
kdy k napareni nedochazi. To dava cas migrujicim ¢asticim pridat se ke stavaji-
cim ostrivkam drive, nez se stihnout ,setkat“ a vytvorit novy ostravek. V ramci
této prace jsme studovali zavislost vlastnosti vyslednych struktur na sitce pulzu.
Dalsim moznym parametrem pti studium pulzni depozice je opakovaci frekvence
nanaseni ¢éstic.

Dalsi zptsob tvorby kondenzacnich jader kromé napareni atomu na jiz exis-
tujici migrujici atom je, ze se potkaji dva migrujici atomy na sousednich mistech
krystalové mtize. Pfedpokladédme, Ze vytvorena kondenzacni jadra jsou nehybna.
Tento predpoklad neplati obecné pro vsechny kombinace materiali, ale v nasem
pripadé predpokladame jeho platnost.

V ramci ¢asti programu vénujici se ristu ostrivkt dochéazi k zachytavani mi-
grujicich atomt na existujicich ostrivcich. Ostrivky délime do dvou kategorii -
malé ostruvky obsahujici méné nez jedenact atomu a vétsi ostruvky obsahujici
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vice nez deset atomii. Vzdalenost, v jaké se mohou migrujici atomy pridat k exis-
tujicim ostravkim, zavisi na kategorii ostriivku. Dosah malych ostrivki je repre-
zentovan pravdépodobnostmi z tabulky urc¢ené v ramci metody molekularni
dynamiky. Velké ostriuvky uvazujeme jako polokoule (obecnéji kulové vrchliky s
kontaktnim thlem zadanym experimentdlnimi parametry), jejichz polomér, tedy
dosah, je dan pouze poc¢tem atomii v ostravku. Pro né je pravdépodobnost pridani
atomu rovna jedna, pokud se migrujici atom nachézi blize nez dosah ostrivku,
a nule, pokud se nachazi dale. Tento model lze v budoucnosti rozsitit zavedenim
koeficientu kondenzace dopadajicich atomu v zavislosti na simulovanych experi-
mentalnich podminkach.

Ke slévani ostrivkt dochazi v misté jejich téziste, jak bylo zjisténo v ¢asti vé-
nujici se metodé molekularni dynamiky. Sliti nastane, kdyz soucet dosahii obou
ostruvki je mensi nez jejich vzdalenost. Pro malé ostriuvky opét pouzivame ta-
bulky tak, ze vzdalenost r je vzdalenost k hranici ostrivku. Pro dva malé
ostrivky pouzivime kombinaci pravdépodobnosti z tabulky 4.1} Pfedpokladdme,
ze ke sliti ostriivku dojde béhem jednoho ¢asového kroku programu. Tento pred-
poklad nés omezuje na simulaci ranych fazi ristu tenkych vrstev. Kdybychom
chtéli simulovat rist polospojité a spojité vrstvy, nebylo by mozné tento predpo-
klad pouzit.

Migrace atomu je reprezentovand nahodnou prochazkou c¢éastice po podlozce.
V kazdém kroku pro kazdy atom, ktery neni soucéasti zadného ostrivku, vygene-
rujeme nahodné ¢islo od nuly do péti, které nam tekne, kterym smérem se atom
v krystalové mfizi pohne.

Vysledky ziskané pomoci metody Monte Carlo byly vyhodnoceny pomoci roz-
déleni polomériu a metody Quadrat Counts. V pripadé metody Qudrat Counts
bylo treba zvolit velikost ndhodné umistovaného ¢tverce. V zavislosti na ném se
totiz méni citlivost a chyba metody. Velikost byla zvolena tak, aby v priiméru bylo
ve ¢tverci deset ostrivkl. Pribéh a chyba ptriznaku QC' v zavislosti na uspora-
danosti systému pro rizné prumeérné pocty objektti ve ¢tverci jsou zobrazeny na
kalibra¢nim obrazku 5.1l

Aplikaci metody Monte Carlo jsme studovali vlastnosti struktur ziskanych
pomoci spojité a pulzni depozice pro rizné napatovaci rychlosti. V ramci véno-
vané spojité depozici jsme studovali vliv aplikace pravdépodobnosti slévani ziska-
nych z metody molekularni dynamiky. V ramci pulzni metody, kdy byly ve vSech
piipadech aplikovany pravdépodobnosti z tabulky [£.1] jsme studovali vlastnosti
struktur v zavislosti na dobé prodlevy mezi pulzy. Ve vsech pripadech jsme po-
rovnali vzhled vyslednych struktur, pribéhy celkového poctu objektit, rozdéleni
poloméri a pribéhy priznaku metody Quadrat Counts v zavislosti na tloustce
vrstvy.

Vsechny simulace byly provadény pro tloustky 0 +— 5 monovrstev. Simulace
pro vSechny parametry napatovanych castic s i bez pouziti tabulky pravdépo-
dobnosti byly provedeny desetkrat a vysledna rozdéleni polomért a pritbéhy pri-
znaku QQC byla zprimérovana. Ziskané vrstvy jsou pro prehlednost znazornény
vyTezem o velikosti 200 x 200 miizkovych bodu. Pokud nebude uvedeno jinak, his-
togramy zobrazujici rozdéleni polomért pro jednotlivé tloustky vrstev jsou na ose
y normovany na jednu polovinu celkového mnozstvi ostrivki v daném casovém
okamziku. VSechny nasledujici obrazky byly ziskany pomoci programu GNUplot
5.0. Program pro rist tenkych vrstev pomoci metody Monte Carlo je umistén na
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Obrézek 5.1: Prubéh priznaku QC v zavislosti na usporadanosti systému a pri-
mérném poctu objektl ve ¢tverci, prevzato z (Hrach a kol., [2012)
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prilozeném CD.

5.1 Spojita depozice castic

Simulace s pouzitim tabulky pravdépodobnosti i bez ni byly provedeny pro
napatovaci rychlosti 10° < 10% ML/s.

P1i simulacich bez pouziti tabulky pravdépodobnosti byly vSechny objekty
reprezentovany polokoulemi. Na obrazku jsou zobrazeny obrazky ziskanych
vrstev pro prumérnou tloustku 1, 3 a 5 monovrstev.

Na obrazku je mozné vidét, jak se s ménici naparovaci rychlosti uz od
pohledu méni vzhled vysledné struktury. Cim je napafovaci rychlost vyssi, tim vic
je pro kazdou zobrazenou tloustku ve vyrezu vétsi pocet ostrivki. Pro tloustky
3 a b monovrstev je pro vsechny naparovaci rychlosti dobre viditelna sekundarni
nukleace. Sekundéarni nukleace je silnéjsi, ¢im je naparovaci rychlost vyssi. Tento
vysledek se dal predpokladat, protoze s rostouci naparovaci rychlosti roste pocet
migrujicich c¢astic, které nejsou soucasti zadného ostrivku, a je tedy vétsi sance,
ze se setkaji a vytvori novy ostrivek.

Na obrazku je uvedena zavislost poctu ostruvki v zavislosti na primeérné
tloustce vrstvy. Na prvni pohled je viditelné, ze nas zavér o vzristajicim poctu
ostrivkl s rostouci naparovaci rychlosti byl spravny. Rostouci pocet objektl s
rostouci naparovaci rychlosti je disledkem vétsitho mnozstvi migrujicich ¢astic.
Zajimavé je, ze pro dostateéné velkou primeérnou tloustku vrstvy se pribéhy
témer ustali na konstantni hodnoteé.

Priabéh priznaku QC v zavislosti na tloustce vrstvy je uveden na obrazku [5.4]
Z néj je mozné vyvodit dva zavéry. Prvnim je, Ze pro rostouci poc¢et monovrs-
tev klesa usporadanost vytvorené struktury. Druhym zavérem je, Ze s rostouci
naparovaci rychlosti klesa usporadanost. Oba dva zavéry je opét mozné vysvetlit
sekundarni nukleaci.

P1i pouziti tabulky pravdépodobnosti slévani uz nebyly nejmensi objekty re-
prezentovany polokoulemi, ale pravdépodobnostmi z tabulky [{.I] Na obrazku
jsou zobrazeny obrazky ziskanych vrstev pro primeérnou tloustku 1, 3 a 5
monovrstev. Obrazky vypadaji podobné jako obrazky struktur bez pouziti prav-
dépodobnosti, ale je vidét, ze sekundarni nukleace je kromé nejvyssi naparovaci
rychlosti slabsi nez v pripadé, kdy tabulka pravdépodobnosti nebyla pouzita.
Dalsi viditelny jev je, ze se nékteré ostruvky pri vykreslovani prekryvaji. To je
zpusobeno jednak tim, ze ostrivky jsou stéle vykreslovany jako kruhy, i kdyz pri
vypoctu tak nejsou uvazovany, a tim, ze program pouzity k vykreslovani struktur
nebere zadany polomér jako vnéjsi polomér kruznice (ktera je pak vyplnéna), ale
jako vnitini a o zvétsi ho nékolik pixelt tlustou c¢arou.

Protoze vizualni porovnani je nedostatecné, porovname prubéhy poctu ob-
jektu, priznaku QC' a rozdéleni polomeéri.

7 rozdéleni poc¢tu objektl na obrazku|5.6|je vidét, ze pokud pouzijeme tabulku
pravdépodobnosti, pak pribéh vypada podobné jako s ni, ale kromé nejvyssi na-
patovaci rychlosti jsou hodnoty maxima i ustaleni nizsi. Dalsi odlisnosti je, ze
pribéh po dosazeni maxima klesa pomaleji nez v predchozim pripadé. Tyto vlast-
nosti prisuzujeme tomu, ze pri pouziti pravdépodobnosti se mohou slit i ostrivky,
které jsou od sebe dal, nez bez pouziti pravdépodobnosti. Zaroven se ostrivky do-
statecné blizko pro sliti nemusi spojit v jednom casovém kroku, ale kvtili pouziti
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vyssi pro 1, 3 a 5 monovrstev bez uziti tabulky pravdépodobnosti
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Obrézek 5.3: Rozdéleni poctu ostruvki pro vSsechny naparovaci rychlosti v zavis-
losti na tloustce vrstvy bez uziti tabulky pravdépodobnosti
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Obrézek 5.4: Pribéh ptiznaku QQC' pro vsechny naparovaci rychlosti v zavislosti
na tloustce vrstvy bez uziti tabulky pravdépodobnosti
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vyssi pro 1, 3 a 5 monovrstev s uzitim tabulky pravdépodobnosti
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Obrézek 5.6: Rozdéleni poctu ostruvki pro vSsechny naparovaci rychlosti v zavis-
losti na tloustce vrstvy s uzitim tabulky pravdépodobnosti
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Obrézek 5.7: Pribéh ptiznaku QQC' pro vsechny naparovaci rychlosti v zavislosti
na tloustce vrstvy s uzitim tabulky pravdépodobnosti
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Obrézek 5.8: Rozdéleni polomérii objekttt pro napatrovaci rychlost 10° ML/s bez
pouziti tabulky pravdépodobnosti

pravdépodobnosti az pozdéji, coz je diivod, pro¢ pro nejvyssi naparovaci rychlost
vypadaji pribéhy odlisné.

Pribéh priznaku QC se na prvni pohled znacné lisi od jeho pribéhu v pripadé,
kdy nebyla pouzita tabulka pravdépodobnosti. Hlavni rozdil, kromé toho ze pro
nejvyssi napatrovaci rychlost je velikost priznaku mnohem vétsi, je, ze misto toho,
aby body tvorily ptiblizné rovnou ¢aru, jako v predchozim ptipadé, maji mnohem
vétsi rozptyl kolem c¢ary ukazujici trend ristu priznaku. Pokud uvazime, ze je-
diny rozdil proti predchozimu pripadu je zavedeni pravdépodobnosti slévani, pak
muzeme odhadnout, Ze tento jev je zptsoben tim, ze se blizké malé ostruvky spo-
juji v ¢ase ,nahodné“. Dalsim rozdilem proti predchozimu pripadu je, Ze ostatni
tfi trendy konverguji k nizsi hodnoté ptiznaku QC pro tloustku vrstvy 5 ML.
To ndm znadci, ze sekundarni nukleace je v tomto pripadé slabsi nez v predcho-
zim pripadé. V pripadé nejvyssi napatrovaci rychlosti opét hraje velkou roli, Ze
pravdépodobnost sliti nam dovoluje, aby ostruvky, které by se pii neuvazovani
pravdépodobnosti spojily, mohou ztistat neslité. Pii nizsich napatrovacich rychlos-
tech se tento jev tak moc neprojevuje, protoze pravdépodobnost sliti je docela
vysoka, ale pfi nejvyssi naparovaci rychlosti, kdy se v jednom kroku béhu pro-
gramu naparfi desetina monovrstvy, toto zpozdéni prevladne nad vyssim dosahem
malych ostrivki.

Na obrézcich az jsou zobrazeny rozdéleni poloméru ostriuvki pro
tloustky 0,5, 1, ..., 5 monovrstev. Rozsah osy x byl zvolen tak, aby maximum
bylo polovinou celkového poctu ostruvkt v dané okamziku.

Podivejme se na histogramy odpovidajici napafovaci rychlosti 5 ML/s. Pro
tloustku 0,5 ML maji oba histogramy jeden velky pik. Je vidét, ze v pripadé bez
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Obrazek 5.9: Rozdéleni polomértt objektt pro napaiovaci rychlost 10° ML/s s

pouzitim tabulky pravdépodobnosti
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Obrézek 5.10: Rozdéleni poloméri objektti pro napatrovaci rychlost 10° ML /s bez
pouziti tabulky pravdépodobnosti

28



5000

4000

3000

Potet objektd

2000

1000

2000

1500

1000

Potet objektd

500

1600

1400

1200

1000

800

Potet objektd

600

400

200

05ML
2
2
5
g
k:
S
&
T
12 16 20
r[a.u.
2ML
2
2
5
8
k.
S
&
T
12 16 20
r[a.u.
4 ML w—
2
3
5
8
k.
S
&
12 16 20
ra.u.

3500

3000

2500

2000

1500

1000 4

500

rlau]

1800

1600

1400

1200

1000

800

600

400

200

rlau]

3 ML —

1600 o

1400

1200

1000

800

600

400

200

5 ML m—

rlau]

Obrazek 5.11: Rozdéleni poloméru objektt pro naparovaci
pouzitim tabulky pravdépodobnosti
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Obrazek 5.12: Rozdéleni polomérii objektt pro napafovaci rychlost 107 ML /s bez
pouziti tabulky pravdépodobnosti
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Obrazek 5.13: Rozdéleni polomérii objekt pro napafovaci rychlost 107 ML/s s
pouzitim tabulky pravdépodobnosti
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Obrézek 5.14: Rozdéleni polomérii objektti pro napatrovaci rychlost 102 ML /s bez
pouziti tabulky pravdépodobnosti
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Obrézek 5.15: Rozdéleni polomérti objekt pro napafovaci rychlost 108 ML/s s
pouzitim tabulky pravdépodobnosti

tabulky pravdépodobnosti jsou objekty v priméru mensi. V piipadé s tabulkou
nejsou témeér vibec zastoupeny objekty s polomérem mensi nez 2 a.u.. V opac-
ném pripadé je téchto ostrivka nezanedbatelné mnozstvi. Také poloha maxima
je v pripadé bez tabulky pro vétsi r nez v pripade opac¢ném. Pro tloustku 1 mo-
novrstva jsou opét objekty v priméru vétsi ve druhém pripadé. V pripadé bez
pravdépodobnosti je v oblasti histogramu odpovidajici malym objektim vidét
maly pik, ktery tam ve druhém pripadé neni. Pro tloustku 2 monovrstvy se oba
histogramy rozdéluji na dvé témeér oddélené oblasti. Oblast malych poloméri os-
travkia je v poméru k velkym ostrivkim vice zastoupena v pripadé nepouziti
tabulky pravdépodobnosti. To nam tika, ze v tomto pripadé je sekundarni nuk-
leace silnéjsi nez v pripadé, kdy jsme tabulku pouzili. Oblast velkych ostravki je
relativné vice zastoupena v pripadé pouziti tabulky, ale pokud se podivame na
méritko osy y vidime, ze v absolutnich ¢islech jsou obé oblasti velkych ostruvki
témér stejné. Pro vetsi tloustky vrstev vidime stejné chovani obou rozdélenych
oblasti. Navic je vidét, ze pro vétsi tloustky vrstev i pro oblast malych ostrivka
jsou ¢asti histogramu pro vétsi r (priblizné r > 4) v obou pfipadech velmi po-
dobné. Z toho miizeme usuzovat, ze pro tyto r nema volba, jestli pouzijeme nebo
nepouzijeme tabulku pravdépodobnosti, na rozdéleni poloméra vliv.

Stejné zavery, jaké jsme vyvodili pro napafovaci rychlost 5 ML/s lze vyvodit
i pro napatovaci rychlosti 6 a 7 ML/s. V pripadech bez pouziti pravdépodobnosti
je sekundarni nukleace silnéjsi, ostriivky jsou v priiméru mensi a pro vétsi tloustky
existuje jisté r od kterého jsou oba histogramy témeér stejné.

Pro naparovaci rychlost 8 ML/s ale opét prevladne fakt, ze v pravdépodob-
nostni tabulkou se blizké ostrivky v jednom casovém kroku nemusi slit. Kvili
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tomu je sekundarni nukleace mnohem silnéjsi. Ale opét se v histogramech vysky-
tuje i druhy pik, ktery je pro oba dva pripady v absolutnich hodnotach ptiblizné
stejné zastoupeny.

Zavery ohledné sekundarni nukleace, které jsme ziskali z porovnani rozdéleni
polomeérii jsou ve shodé se zaveéry, které jsme ziskali porovnanim prabéhi priznakt
QC' pro oba pripady.

5.2 Pulzni depozice cCastic

Na rozdil od spojité depozice neni pii pulzni depozici tok ¢astic na substrat
spojity, ale je prerusovany. Experimentalné se pulzni depozice realizuje nékolika
zpusoby, a to bud plazmatickym nebo laserovym ohfevem materialu, ktery pak
pusobi jako zdroj ¢astic, nebo vlozenim prekazky mezi zdroj Castic a substrat.
Prekazkou byva nejcastéji rotujici kruhova clona s vyfiznutym okénkem. Je mozné
studovat vliv velikosti okénka a rychlosti otaceni prekazky. V této praci jsme
studovali vliv velikosti okénka.

Simulace jsme provadéli pro tTi rizné poméry naparovani a zastavené¢ho toku
¢astic - 1 : 10, 1 : 100, 1 : 1000. Naparovaci rychlosti v této sekci znaci, jaka
je prumeérna naparovaci rychlost béhem celé simulace bez ohledu na pomér doby
napatrovani vii¢i nenaparovani. Napriklad v pripadé 1 : 10 znamend napatrovaci
rychlost 107 ML/s, Ze béhem jednoho kroku se napafilo tolik éastic, ze by pii
pouzit{ spojité metody odpovidalo rychlosti 10® ML /s a pak se devét krokti nena-
parily zadné dalsi ¢astice. Stejné tak je pozménén i vyznam monovrstvy. V této
casti nam 1iké, jakou by meéla tloustku vrstva pri spojitém napafovani. V této
¢asti prace byla vzdy pouzita tabulka pravdépodobnosti pro slévani ostravki.

Na obrazku jsou vykreslené vysledné struktury pro naparovaci rychlosti
10° = 107 ML/s pro 1, 3 a 5 monovrstev v rezimu 1 : 10. P¥ipadné zobrazené
sprekryvajici“ se objekty jsou zpusobeny stejnymi divody jako drive. Opét je
zrejmé, ze s rostouci naparovaci rychlosti roste pocet objektii a sekundarni nuk-
leace je vyznamnéjsi.

Na obrazku je rozdélené poctu objektu pro pulzni metodu s pomérem
1 : 10. Pro napafovaci rychlosti 10° a 10 ML/s vypada pribéh podobné jako
u spojitych metod (obrazek . Pro napafovaci rychlost 107 ML/s je priibéh na
prvni pohled odlisny. Lze snadno rozpoznat, kdy byly na podlozku naparovany
nové castice a vznikaly ve velkém mnozstvi nové ostruvky a migrovalo nejvice
volnych c¢astic. Napareni bylo poté nasledovano poklesem poctu ostrivki danym
postupnym slévanim a pripojovanim migrujicich ¢astic k existujicich ostravkiam.
Stejné zavéry se daji ucinit i z prubéhu priznaku QC' znazornéného na obrazku
b.18 Jde vidét, Ze pro nizsi napafovaci rychlosti se prubéh pfili§ nelisi od pri-
béht priznaku QC' jim prislusnych napatrovacich rychlosti pro spojitou metodou s
pouzitou tabulkou pravdépodobnosti[5.7] Pro nejvyssi napafovaci rychlost v oka-
mziku napafeni neusporadanost (dana sekundarni nukleaci) prudce vzroste a pak
postupnym slévanim postupné klesa az do té doby, nez znova dojde k napareni
¢astic.

Pro pomér 1 : 100 zobrazeny na obrazku |5.19|je opét vidét velmi silné sekun-
se sekundarni nukleace piilis neprojevuje. Z prubéhu poctu objekt [5.20] a pii-
znaku QC ziskavame, ze pro nejvyssi naparovaci rychlost ma systém dosta-
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Obréazek 5.16: Ukazka vrstev pro vsSechny napafovaci rychlosti od nejnizsi po
nejvyssi pro 1, 3 a 5 monovrstev pulzni metodou s pomérem 1 : 10
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Obrazek 5.17: Rozdéleni poctu ostruvki pro vSechny naparovaci rychlosti v za-
vislosti na tloustce vrstvy pro pulzni metodu s pomérem 1 : 10
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Obrazek 5.18: Pribéh priznaku QC' pro vsechny napatrovaci rychlosti v zavislosti
na tloustce vrstvy pro pulzni metodu s pomérem 1 : 10

tecné dlouhy cas, aby se ustalil a nedochazelo k témér zadnému dalsimu slévani
ostriivkll. Pro napafovaci rychlost odpovidajici 10 ML/s vidime chovéni velmi
podobné napafovani v poméru 1 : 10 rychlosti 107 ML/s. Opét dochézi k na-
rustu poc¢tu objektu (velikosti priznaku QC') a naslednému poklesu bez toho, aby
se systém ustdlil. Pro nejnizsi naparovaci rychlost vypadaji obé zavislosti velmi
podobné jako pri spojitém napatrovani.

Pti studiu posledniho studovaného poméru doby napateni a ustaleni 1 : 1000
jsme pouzili jen napafovaci rychlosti 10° a 105 ML/s. Rychlost 107 ML/s by od-
povidala napareni deseti monovrstev béhem jednoho kroku programu. Vysledné
struktury zobrazené na obrazku [5.22) opét ukazuji velkou miru sekundarni nuk-
leace, tentokrate i pro nejnizsi naparovaci rychlost. Sekundarni nukleace se slabé
projevuje pro vyssi naparovaci rychlost i pro tloustku vrstvy 1 ML. Pribéh pii-
znaku QC' (obréazek i poctu objekti (obrazek vypadaji podobné jako
v predchozim pripadé pro o fad vyssi napatfovaci rychlost. Mizeme pozorovat
skoky v okamziku napareni c¢astic a postupné ustalovani, jehoz délka zavisi na
pouzité napatrovaci rychlosti.

Na obrazcich az jsou zobrazeny rozdélen{ polomért pro vSechny
pouzité poméry napareni i napatrovaci rychlosti pro tloustky vrstev 0,5 az 5 ML.

Pro pomér 1 : 10 a napatovaci rychlosti 10° ML/s (obrdzek a 105 ML/s
(obrazek jsou zobrazené histogramy velmi podobné histogramtim pro spo-
jitou depozici ¢4stic s napaiovaci rychlosti 10° a 10° ML/s s pouZi-
tim tabulky pravdépodobnosti. Toto zjisténi je v souladu s pozorovanou podob-
nosti vysledki rozdélené poc¢tu objektii a pribéhu priznaku QC' pro tyto pripady.
K sekundarni nukleaci sice dochézi, ale neni prilis silnd. Pokud pro napafrovaci
rychlost 107 ML/s porovname ziskané histogramy s histogramy ziskanymi
pro spojité naparovani ¢astic s uzitim tabulky pravdépodobnosti vidime, ze vy-
sledky ziskané s pouzitim pulzniho naparovani odpovidaji ,pfechodu® mezi his-
togramy pro spojitou s napaiovaci rychlosti 107 a 108 ML/s. Histo-
gramy ukazuji, ze v pripadé pulzni techniky je sekundarni nukleace silnéjsi nez
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nejvyssi pro 1, 3 a 5 monovrstev pulzni metodou s pomérem 1 : 100
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Obrazek 5.20: Rozdéleni poctu ostruvkil pro vSechny naparovaci rychlosti v za-
vislosti na tloustce vrstvy pro pulzni metodu s pomérem 1 : 100
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Obréazek 5.21: Prubéh priznaku QC' pro vSechny napatovaci rychlosti v zavislosti
na tloustce vrstvy pro pulzni metodu s pomérem 1 : 100

nejvyssi pro 1, 3 a 5 monovrstev pulzni metodou s pomérem 1 : 1000
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Obréazek 5.23: Rozdéleni poctu ostruvka pro vsechny naparovaci rychlosti v za-
vislosti na tloustce vrstvy pro pulzni metodu s pomérem 1 : 1000
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Obrézek 5.24: Pribéh priznaku QC' pro vSechny napatovaci rychlosti v zavislosti
na tloustce vrstvy pro pulzni metodu s pomérem 1 : 1000
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Obrazek 5.25: Rozdéleni polomérii objekttt pro napafovaci rychlost 10> ML/s pro
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Obrézek 5.26: Rozdéleni polomért objekttt pro napatrovaci rychlost 10¢ ML /s pro

pulzni metodu s pomérem 1 : 10
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Obrazek 5.27: Rozdéleni polomérii objekttt pro napafovaci rychlost 107 ML/s pro
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Obrézek 5.28: Rozdéleni polomért objekttt pro napatrovaci rychlost 10° ML/s pro

pulzni metodu s pomérem 1 : 100
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Obrazek 5.29: Rozdéleni polomérii objekttt pro napafovaci rychlost 106 ML /s pro
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Obrazek 5.31: Rozdéleni polomérii objekttt pro napafovaci rychlost 10° ML/s pro
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Obrézek 5.32: Rozdéleni polomérti objekttt pro napatrovaci rychlost 10¢ ML /s pro
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pro spojité napatfovani s rychlosti 107 ML/s, ale zaroven slabsi nez s rychlosti
108 ML/s. To je zpiisobeno tim, 7ze k napafovani dochdzi rychlost{ 108 ML/s v
ramci jednoho kroku programu, ale pak maji migrujici atomy cas pridat se k
existujicim ostravkim. Zaroven ale neni doba bez naparovani dost dlouha, aby
se k existujicim ostrivkim ptidaly vSsechny migrujici atomy.

Pro pomér 1 : 100 uz je vysledkiim z podkapitoly vénujici se spojité depozici
podobné rozdéleni ¢dstic pouze pro napafovaci rychlost 10° ML/s . I pri
této naparovaci rychlosti dochazi k sekundarni nukleaci, ale ta neni tak domi-
nantni jako pro napafovaci rychlosti 10° a 107 ML/s. Pro nizsi z
téchto napatrovacich rychlosti jsou histogramy velmi podobné ziskanym histogra-
mim pro pomér 1 : 10 s napatfovaci rychlosti 10" ML /s . Toto zjisténi je v
souladu se zjisténim, ke kterému jsme prisli porovnanim ptiznaku QC' pro tyto
dva ptipady. Pro nejvyssi napatrovaci rychlost 10 ML/s je sekunddrni nukleace
dominantni. Maximum na ose y histogramu pro tuto naparovaci rychlost je kvili
sile sekundarni nukleace misto obvyklé poloviny poc¢tu ostruvka v daném ¢asovém
okamziku celkovy pocet objektti v daném case. I kdyz na obrazcich vyslednych
struktur byly viditelné velké objekty, jejich pomérné zastoupeni je tak malé,
Ze na histogramu jsou témér neviditelné.

Pokud se podivame na histogramy znazornujici rozdéleni polomérti pro po-
sledni simulovany pomér, vidime, Ze pro napaiovaci rychlost odpovidajici 10°
ML/s jsou histogramy velmi podobné histogramtim pro pomeér 1 : 1000
s napafovaci rychlosti 10° ML /s . To je ve shodé s pozorovanim, ze prubehy
priznaku QQC' pro oba dva tyto pripady jsou témér totozné. I pro vyssi z napa-
fovacich rychlosti (5.32)) je pfi porovnani s niz$im pomérem a vyssi napatrovaci
rychlosti zjevna podobnost. I v tomto ptripadé je maximum na ose y celkovy pocet
ostrivki v daném case.
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6. Shrnuti vysledku

V ramci ¢asti této prace vénované metodé molekularni dynamiky jsme za
pouziti Lennard-Jonesova potencialu urcili pravdépodobnosti slévani malych os-
travka a polohu stfedu vysledného ostruvku po spojeni dvou ostrivki.

Pokud by byl pouzit néktery dokonalejsi potencial, napriklad Suttontv-Che-
ntv, bylo by mozné méfit i rychlost slévani ostrivki. Ale i pii pouziti Suttonova-
Chenova potencidlu, by ale porad platil zavér ziskany v této praci ohledné polohy
sttedu vysledného ostrivku. Proces koalescence s pouzitim tohoto potencialu je
znézornén na obrazku [6.1]

Obrazek 6.1: Ukazka slévani dvou ostrivka za pouziti Suttonova-Chenova poten-

cialu, prevzato z

V ¢asti vénované rustu tenkych vrstev uzitim metody Monte Carlo bylo uka-
zano, ze pro spojitou depozici ¢astic méa aplikace pravdépodobnosti slévani vliv
na mnozstvi malych ostrivki, coz ovliviiuje intenzitu sekundarni nukleace. Pro
pulzni depozici byla nalezena podobnost mezi vysledky 1 : 10 s napatfovaci rych-
lost{ 107 ML/s, 1 : 100 s rychlost{ 10® ML/s a 1 : 1000 s rychlost{ 10° ML/s.
VsSechny t1i pripady odpovidaji rychlému napatreni mnozstvi ¢astic odpovidaji-
cimu rychlosti 108 ML/s a naslednému ustéleni. Obzvlasté vysledky pro posledni
dva pripady byly témér totozné. Z toho faktu mizeme vyvodit zavér, ze pti krat-
kém pulzu takového mnozstvi ¢astic staci zbyvajicich 99 krokt k ustaleni celého
systému. Protoze se vysledky prvniho ptipadu lehce od zbylych dvou lisily, mi-
zeme urcit, ze 9 kroki programu neni dostatecné dlouha doba k ustéleni celého
systému.

6.1 Porovnani s daty z experimentu

Nedilnou soucésti pocitacového modelovani ve fyzice je porovnani vysledkt
s experimentalné ziskanymi daty.

Va tabulce [6.1] a na obrédzcich [6.2] a [6.3] jsou data ziskand méfenim ristu tenké
vrstvy india. Se znalosti velikosti krystalové mrize mize odhadnout, zZe se jedna
o data o vrstvach o tloustce 1 az 7 monovrstev. Protoze nevime presné o jaké
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tloustky vrstev se jedna a jaka byla pouzita naparovaci rychlosti, mizeme tyto
data z experimentu porovnat pouze kvalitativneé.

Podivdme-li se na prubéh poctu objektt v zavislosti na tloustce v tabulce[6.1],
vidime, ze tento prubéh odpovida ziskanym vysledkim z Monte Carlo modelu.
V obou pripadech nabyva pro malé tloustky pribéh svého maxima, pak klesa a
postupné se priblizné ustali na jedné hodnoté.

Vzhledem k malému celkovému poctu objektii je priznak QQC uvedeny v ta-
bulce znepresnén velkym Sumem. Ale pokud budeme porovnavat pouze jeho
pribéh, pak zjistime, ze podobné jako ve vysledcich simulaci hodnota priznaku
QC s rostouci tloustkou vrstvy roste.

Rozdéleni poloméri objektu téz vykazuje podobné chovani jako v pripadé
vysledki simulaci. Pro rané faze je pozorovatelny jeden pik, ktery se s rostouci
tloustkou vrstvy postupné posouva k hodnotam odpovidajicim vétsim polomértm
ostruvku a objevuje se novy pik odpovidajici sekundarni nukleaci.

Vzorek ¢. 1 2 3 4 3 6 7 8

Tloustka [nm] 04 07 10 1,3 18 21 24 28
Pocet objektit 638 562 485 446 320 345 336 327
QC 0,259 0,282 0,288 0,467 043 0,495 0,603 0,557

Tabulka 6.1: Vrstva india, experimentalni data
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Obrazek 6.2: Vrstva india, experimentélni data (Hrach a kol 2013)
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Obrézek 6.3: Rozdéleni polomeért ostruvki, experimentalni data (Hrach a kol.,
2013)
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Z.aver

V ramci této prace byly navrzeny a vytvoreny modely ristu tenkych vrs-
tev pomoci metody molekularni dynamiky a Monte Carlo. Vysledky ziskané z
metody molekularni dynamiky byly pouzity pro rozsiteni metody Monte Carlo
o pravdépodobnosti slévani malych objekti.

Jako zdroj ¢astic v rdmcei obou metod byl pouzit tok nenabitych castic. Pokud
bychom chtéli pouzit nabité castice, naptiklad z plazmatu, bylo by nutné do po-
uzitého Lennard-Jonesova potencialu zavést i dalekodosahovy ¢len odpovidajici
odpudivé elektrostatické sile. Zavedenim tohoto ¢lenu bychom prisli o moznost
pouziti cutoffu potencidlu a seznamu nejblizsich sousedii pro naparené castice.
Dalsi problémy by vyvstaly po dopadu c¢astice na substrat. Pokud by bylo sub-
stratem dielektrikum, bylo by nutné tesit jeho postupné nabijeni, viz naptiklad
(Amiaud a kol., 2015)). Tento problém by byl na trovni klasického casticového
modelovani jen velmi tézko teSitelny. Pro jeho popis by bylo nejspise tieba po-
uzit kombinaci existujictho ¢asticového modelu a spojitého modelu pro vypocet
rozlozeni naboje. Pokud by substratem byl kov, tak by v nasem pribliZzeni na-
bité dopadajici ¢astice o sviij naboj v okamziku dopadu prisly. Naboj ¢astic by v
tomto pripadé neovliviioval vysledky. Z divodi vyse zminénych komplikaci jsme
se rozhodli pouzit jako zdroj neutralnich ¢astic nejjednodussi spojité nebo preru-
sované vakuové naparovani. V pripadé plazmatické depozice muze téz dochazet k
napatfovani celych klastri atomt. Tento upraveny mechanismus tvorby tenkych
vrstev nebyl v této praci uvazovan.

Pro zlepseni ziskanych vysledkit v ramci metody molekularni dynamiky je
nutné rozsitit model o potencidly, které jsou vhodnéjsi pro simulaci kovii, na-
priklad Suttoniv-Chentv potencial. Bez této tipravy neni mozné meérit zejména
zavislost délky slévani ostruvki na jejich velikosti, kontaktni tihel mezi ostriavky
a podlozkou a dalsi parametry, které by byly pouzitelné pro metodu Monte Carlo.

Metoda Qudrat Counts pro velmi silnou sekundéarni nukleaci selhava. Podle
literatury (Ripley, 2004) by i pro maximalné neusporadané systémy neméla hod-
nota priznaku QQC' byt vétsi nez jedna. Tato vlastnost byla za pomoci hard-disk
modelu ovérena diive i v rdmci nasi bakalarské prace. Z divodu nevhodného
chovani této metody zptisobeného tim, ze je vhodna predevsim pro homogenni
struktury, je tedy potfeba v budoucnu najit a pouzivat jinou vhodnéjsi metodu.
Jednim z moznych smérti by bylo rozdélit ostrivky na dvé populace - , primarni®
a ,sekundarni“ nukleaci a pro kazdou z nich aplikovat néjakou morfologickou me-
todu zvlast. Problémem tohoto pristupu je, Ze pii odstranéni ,,primarni“ populace
zustanou ve vysledném obrazu, ktery by se mél vyhodnocovat, velké diry. Dalsi
moznosti by bylo pouziti nékteré metody zalozené na integralni transformaci.

V této diplomové praci byla nastolena rada otazek, z nichz prozatim byly re-
sené pouze nékteré z nich. V budoucnosti se proto chceme studované problematice
nadéle vénovat a tato diplomova prace véetné vytvorenych programt by mohla
slouzit jako vychozi bod nésledujici prace.
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7. Prilohy

Na prilozeném CD jsou umistény zdrojové kédy pouzitych modeltt metodami
molekularni dynamiky a Monte Carlo. Ke kazdému programu je ptilozen textovy
soubor s pokyny pro jeho pouziti.
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