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Predmluva

Plazma se v soucasné dobé vyuziva v Siroké radé aplikaci, a to nejen v pru-
myslu, ale také naptiklad v lékafstvi nebo v biologii. Pro dokonaly popis
plazmatu je ve vSech piipadech nutné znat procesy, které se v plazmatu
za ruznych podminek odehravaji. Z tohoto duvodu experimentalni fyzikové
stavi ruzné aparatury pro méfeni vlastnosti plazmatu naptiklad za ruznych
tlaku, pro ruznd napéti, pro stejnosmérny nebo RF vyboj, pro ruzné smési
pracovnich plynu, atd. Experimenty ovSem mohou byt v nékterych ptipadech
dosti finan¢éné naro¢né a nékdy i obtizné proveditelné. Predchozi véta plati ne-
jen pro nizkoteplotni plazma, ale téz pro plazma horké, kde se nékteré charak-
teristiky plazmatu mohou opravdu velmi obtizné mérit a experimentalni
zalizeni byvaji v tomto pripadé dost draha.

7 tohoto duvodu se s rozvojem vypocetni techniky nékteré obtizné realizo-
vatelné experimenty nebo tieba jen jejich ¢asti provadéji pravé s pomoci
vypocetni techniky. V nékterych piipadech dokonce pocitacové simulace mo-
hou plné nahradit realizaci celého experimentu. Nékdy se také pocitacové
simulace provadéji pro teoretické potvrzeni experimentalné zjisténych za-
vislosti a v nejlepsim pripadé pak slouzi k predpovidani vlastnosti daného
fyzikalniho problému za jinak definovanych podminek. V soucasné dobé jsou
pocitacové simulace, nékdy téz nazyvané pocitacovy experiment, nedilnou a
dulezitou souc¢asti pro poznavani fyzikalniho obrazu svéta.

Predkladana dizertacéni prace se zabyva aplikaci algoritmu poéitacového mo-
delovani ve fyzice plazmatu. Prace je rozdélena do sedmi kapitol.

Prvni ¢ast je vénovana souhrnu ziskanych poznatku z literatury fyziky plaz-
matu, teoretickému ivodu do problematiky plazmatu a poznatkum z oblasti
pocitacového modelovani v této problematice.

Ve druhé kapitole je mozné nalézt cile predkladané doktorské prace.

Dalsi kapitoly se uz vénuji vlastnim vysledktim, které jsme aplikovanymi po-
stupy pocitacového modelovani béhem doktorského studia ziskali. Konkrétné
treti kapitola se vénuje vysledkum ziskanym pomoci metody ¢asticového
modelovani, ¢tvrta se zabyva spojitym modelovanim ve fyzice nizkoteplot-
niho plazmatu a pata kapitola pak kombinaci obou predchozich postupu,
takzvanym hybridnim modelovanim.

V Sesté kapitole je mozné najit nékteré praktické aplikace hybridniho modelu,



pouzité pro fesSeni nékterych aktualnich problému v oblasti fyziky nizkoteplo-
tniho plazmatu, napiiklad modelovani procesu za vyssich tlaki, modelovani
RF vyboje v plazmatu a déale také naptiklad modelovanim procesu ve smeési
Os/Ar plazmatu za ruznych tlak.

Posledni, sedm4, kapitola je vénovana shrnuti vysledku prace béhem celého
doktorského studia na KFPP MFF UK v Praze.

Vysledky vsech vypoctu byly ziskany vlastnimi programy, napsanymi v pro-
gramovacim jazyce Compaq Visual Fortran 6.5. Obrazky byly kresleny po-
moci programového baliku MATLAB 6.0 a 7.0 a také s vyuzitim programu
ORIGIN 6.1. Vypocty byly provadény na pocitacich v laboratoti pocitacové
fyziky na KFPP MFF UK v Praze.



Kapitola 1

Prehled poznatku z literatury

1.1 Teoreticky ivod do fyziky plazmatu

vvvvv

sto let.Vyboji v plynech se zabyvali nékteri vyznacni fyzikové jako J. S. E.
Townsend, ktery byl zakem J. J. Thomsona, ktery objevil elektron pii studiu
katodového zareni a ktery je také autorem slavného pudinkového modelu
atomu, dale naptiklad N. Tesla, ktery se zabyval uz v roce 1891 RF vybojem
v plynu. S fyzikou plazmatu jsou ovSem neodmyslitelné spojena hlavné jména
dvou fyziku — I. Langmuira a L. Tonkse. Zejména prvni jmenovany prispél

svymi pracemi k vyznacnym objeviim a pokrokum ve fyzice plazmatu.

1.1.1 Definice plazmatu

Casto se fikd, ze vesmir se sklddd z 99% z plazmatu. S plazmatem se ve
vesmiru muzeme setkat ve hvézdach, mlhovinach, kometarnich chvostech,
ale také v podobé slunecniho nebo hvézdného vétru. Na Zemi, prestoze je
soucasti vesmiru, ovSem plazma v prirozeném stavu témér nenajdeme. Ne
kazdy ionizovany plyn totiz muzeme nazvat plazmatem. Duvod je mozné
nalézt v tzv. Sahové rovnici [1]:
3
n; 2

T2 U,
24 x 108 — (— - ) 1.1

kde n; je hustota iontu a n, hustota neutralnich castic, U; ionizacni energie

11



1.1. TEORETICKY UVOD DO FYZIKY PLAZMATU 12

plynu a T je teplota plynu. Tato rovnice udava stupen ionizace plynu v te-
pelné rovnovaze. Pokud bychom naptiklad spocitali pomér ionizovanych a
neutralnich ¢astic pro vzduch, kden ~ 3-10® m™3, 7T ~ 300 K a U; = 14,5 eV
(pro dusik), dostali bychom nésledujici pomeér:
M or 10712, (1.2)
Ng
Tedy ackoli je i vzduch v opravdu nepatrné mite ionizovan, presto neni mozné
ho nazyvat plazmatem. Z rovnice (1.1) muzeme nahlédnout, ze pii zvySovani
teploty postupné pomér n; /n, vzrusta a konecné pii velmi vysokych teplotach
se plazma stava plné ionizovanym. Proto plazma v prirozeném stavu muzeme
najit v kosmickych objektech, kde jsou velmi vysoké teploty (Slunce, hvézdy,
planetdrni mlhoviny, ... ), spiSe nez na Zemi, kde se plazma vyskytuje v pfi-
rozeném stavu jen velmi ziidka, naptiklad v podobé blesku. Z tohoto duvodu
je nékdy mozné setkat se s oznacenim plazmatu jako se ¢tvrtym skupenstvim
hmoty.
Definic plazmatu je ovsem celd fada, napf. v literatufe [1] muzeme nalézt

tuto definici plazmatu:

Plazma je kvazineutrdlni plyn sloZeny z nabitych a meutrdlnich
castic, vykazugici kolektivni chovant.

Jind formulace pojmu plazma, kterou muzeme najit napiiklad v literature

[2] je nésledujict:

Fyzikdlni plynné plazma se sklddd z ruzngjch druhi édstic, elek-

tricky nabitych ¢i neutrdlnich v rozlicnych kvantovijch stavech.

V prvni z definic plazmatu je zaveden pojem kvazineutrality, matematicky

tato formulace znamena, ze:
N & Ne = Ng, (1.3)

tedy koncentrace elektronu a iontu se rovna koncentraci neutralnich castic a
plazma se jevi jako neutrélni.

Druhym pojmem je kolektivni chovdni. Jak jiz bylo feceno v plazmatu se
nachdazeji nabité castice, ty svym pohybem vytvareji lokalni naboje, které

vytvareji elektricka pole. Elektricka pole jsou dalekodosahova, tedy ovliviuji
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pohyb ¢astic i na vzdalenéjsich mistech. Kolektivnim chovdnim tedy rozumi-
me pohyby, které zavisi nejen na lokalnich podminkéch, ale také na stavu
plazmatu ve vzdalenych oblastech.

Z historického pohledu slovo plazma pochézi z feckého mAaopua a znamena
néco uzpusobeného, ovsem z hlediska kolektivniho chovani plazma samo
o sobé nema sklon pfizpusobovat se vnéjsim vlivim. Pri vyuziti v praxi
plazma podrobujeme vnéjsim vliviim a zdsahum, pricemz se projevuji nékteré
jeho zékladni vlastnosti. Tyto vlastnosti budou popsany v nékolika néasledu-

jicich kapitoléach.

1.1.2 Druhy a vlastnosti plazmatu

V predchozi kapitole byla zminéna Sahova rovnice (1.1), ze které v zavislosti
na teploté vyplyva stupen ionizace plazmatu. Podle kritéria teploty lze plaz-
ma v zasadé rozdeélit na dva druhy:

— izotermické plazma
— neizotermické plazma

V izotermickém plazmatu maji vSechny castice stejnou teplotu, tedy mezi
teplotami ¢astic plati:
T. =T =T,.

S izotermickym plazmatem, kterému se také nékdy tika horké nebo vysokote-
plotni, se na Zemi v piirozeném stavu nesetkame. Uméle je mozné izotermické
plazma v soucasné dobé vytvorit v nejlepsim piipadé na nékolik sekund v la-
boratotich pro nuklearni fuzi.

S neizotermickym plazmatem se na Zemi uz muzeme setkat castéji. Tento
druh plazmatu, ktery se nékdy také nazyva nizkoteplotni, studené, vybojové

nebo laboratorni plazma je charakterizovano nésledujici relaci:
Te >> 7—}7 Tg7

tedy plati, Ze teplota elektronu je mnohem vétsi nez teplota iontu a neutral-
nich ¢astic, v laboratornim plazmatu to muze byt az o nékolik radu.
Ve fyzice plazmatu se teplota casto udava v elektronvoltech, pricemz plati

prevodni vztah:
1eV =11 600 K.
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V izotermickém plazmatu se teploty mohou pohybovat i v fadu desitek keV,
naopak v neizotermickém — laboratornim plazmatu se setkavame s teplotami
elektronu kolem jednotek eV oproti teplotam iontu a neutralnich ¢éstic, které
se pohybuji kolem pokojové teploty ~ 300 K, tedy zhruba nékolika setin elek-
tronvoltu.

Zajimavé je i to, ze dokonce jeden typ ¢astic muze mit v plazmatu ruzné
teploty. Pokud je totiz v plazmatu pritomno magnetické pole, tak Lorent-
zova sila pusobici v jednom sméru na c¢astici bude jina nez sila pusobici na
ni ve sméru kolmém a tedy rychlosti castice budou nalezet Maxwellovym
rozdélenim s rozdilnymi teplotami 7', a Tj, [1].

Zakladni vlastnosti plazmatu je jeho schopnost odstinit elektrické potencialy,
které do néj byly vlozeny [1]. Pokud totiz plazma narusime vlozenim po-
tencialu, naptiklad sondou, na které je urcité napéti, potom se kolem sondy
vytvoii nabojovy oblak a vné tohoto oblaku bude jiz plazma nenarusené. Pro
tloustku takového oblaku je mozné odvodit vztah pro tzv. Debyeovu stinici

vzdélenost [1], [2]:
%
Ap = <5°kBTQ> . (1.4)

2
ne

Toto vyjadreni je ovSsem pouze priblizné, v presnéjsim vyjadieni Debyeova

vztahu vystupuje i teplota iontu 7; [1].

Pro prubéh potencidlu v okoli rovinné sondy lze pak odvodit vztah:

b = do exp (-%) . (1.5)

Jak jiz bylo feceno, v plazmatu musi existovat podminka kvazineutrality, tedy
ze koncentrace elektronu je zhruba rovna koncentraci iontu. Tuto podminku
Ize jesté vyjadiit nasledujici relaci, kde vystupuje pravé zavedeny pojem De-
byeovy stinici vzdéalenosti:

L> >\D7

kde L je charakteristicky rozmeér systému. Pokud by ovSsem byl v nabojovém
oblaku maly pocet ¢astic, pak by pojem Debyeova stinéni postradal smysl,

proto musi pro pocet ¢astic v tzv. Debyeovské sféte platit nasledujici relace:
4
Np = ngmf’) > 1.

Pravé jsme zavedli druhé kritérium, které musi plazma splnovat, abychom

ho mohli nazvat plazmatem.
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Uvedeme zde jesté posledni, tieti, podminku pro plazma. Tato podminka
se tyka srazek v plazmatu. Pokud bude w tzv. plazmaticka frekvence a 7
stfedni doba mezi srazkami s neutralnimi atomy, pak podle vyse zminéné
treti podminky musi platit:

wt > 1.

Tato relace vyjadiuje, ze plazma je vice ovliviiovano elektromagnetickymi

silami, nez srazkami.

1.1.3 Srazky v plazmatu

V plazmatu jsou srazky céastic velice dulezitym procesem. Napiiklad pri
vytvareni novych ¢astic, z neutralnich ¢astic se mohou stavat nabité nebo
naopak rekombinaci v objemu nebo na sténach mohou nabité ¢astice zanikat
a vznikat tak neutrdlni ¢astice. Popis srazek v plazmatu je pomérné komp-
likovanou zalezitosti, proto v této kapitole popiSeme zejména srazky, které
jsme pouzivali pro nase vypocty v argonovém plazmatu.

V argonovém plazmatu predpokladéame tii typy c¢astic — elektrony, kladné ar-
gonové ionty a neutralni ¢astice. Neutralni ¢astice v modelu v podstaté slouzi
jen ke srazkam s nabitymi ¢asticemi. Abychom ale nemuseli v ¢asticovych mo-
delech s témito neutrdlnimi ¢dsticemi pocitat, nebot by narustaly ndroky na
vypocetni ¢as, Tesi se tento problém zavedenim tzv. Gc¢inného prutezu, resp.

sttedni volné drahy pro nabité céstice:
"1
P 3bw (16)

kde k je pocet procesu v plazmatu. Podrobnéjsi popis sttedni volné drahy
a uc¢inného prufezu lze nalézt napiiklad v literatute [25, 26]. Diléi nebo i
celkové sttedni volné drahy mohou byt konstantami, vétsinou ovsem zaviseji
na energii ¢astice. V praxi se pouzivaji ruzné aproximace zavislosti ac¢innych
prufezu na energii ¢astice, pro nase tcely jsme pouzivali aproximace pro elek-
trony [6] a pro kladné argonové ionty [49]. V nasich vypoctech jsme pouzivali
sadu srazek, které ve svych vypoctech pouziva rada autoru, napiiklad v pra-
cich [4, 7, 8, 11].

Ve vypoétech prakticky zanedbavame coulombovské srazky [19], tedy srézky
mezi Casticemi stejného znaménka. Dulezitou vlastnosti coulombovskych in-

terakci je, ze ve slabé ionizovaném plazmatu jsou jeji ucinky malé ve srovnani
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s procesy srazek mezi nabitymi a neutralnimi ¢asticemi [49].
Pouzivané srazkové procesy v nasich vypoctech v argonovém plazmatu byly

tedy nasledujici:

e Elektrony

Tabulka 1.1: Srazkové procesy — elektrony
Pruzny rozptyl

Excitace
Tonizace

(1) e+ Ar — e+ Ar
(2) e+ Ar — e+ Ar*, (Eo = 11,55 €V)
(3) e+ Ar — e+ Art + e, (E; = 15,76 eV)

e Kladné argonové ionty

Tabulka 1.2: Srazkové procesy — argonové ionty
(4) Art + Ar — Ar+ Art  Rezonanéni pfenos naboje
(5) Art + Ar — Art + Ar  Pruzny rozptyl

-15

x107° %10
—— Pruzny rozptyl
— Excitace
. <«
— lonizace
E—
o«
51 11
o
-
0 L L L L L O
0 5 10 15 20 25 30
Elev]

Obrézek 1.1: Uéinné prufezy pro srazky elektronu s Ar atomy
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Podrobné;jsi informace k jednotlivym procesum neuvadime, lze je nalézt napr.
v literatute [11] nebo [49]. Pro ilustraci uvddime pouze grafické znazornéni
zavislosti u¢innych prurezu na energii castice.

Na obrazku 1.1 jsou uvedeny ucinné prufezy pro srazky elektronu s ar-
gonovymi atomy. Zelené je vyznacen pruzny rozptyl, cervené excitace a modie
ionizace argonového atomu elektronem.

Na obrazku 1.2 jsou zobrazeny u¢inné prutezy pro srazky kladnych argo-
novych iontd s neutrdlnimi ¢ésticemi. Cervend kiivka odpovidd pruznému

rozptylu a modra potom rezonanc¢nimu pfenosu naboje.

6.5

— Prenos naboje
61 —— Pruzny rozptyl -

25 ‘ ‘ ‘ ‘ ‘
0 5 10 15 20 25 30
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Obrézek 1.2: Uéinné prifezy pro srazky Art s Ar atomy

Uéinny prufez reakce vyjadiuje v podstaté pravdépodobnost srazky mezi
casticemi. Pro stejné ucely muzeme jesté pouzivat tzv. stredni volnou drdahu
Castice, coz je draha, kterou castice prumeérné uleti, nez dojde ke srazce.
V praxi se jesté pouziva tzv. ndhodnd volnd drdha, jejiz definici a nasledujici
matematické vyjadreni lze nalézt napiiklad v [25, 26, 34]:

§i = —A-Iny, (1.7)

kde A je pravé stiedni volnd draha a velicina v je rovnhomérné rozdélena
ndhodnd veli¢ina v intervalu (0,1). Tento vzorec vSak plati pro piipad, zZe

velicina A je konstantou. Jak bylo ale popsano vyse, tato veli¢ina v nasem
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pripadé zavisi na energii castice. Musime tedy pouzit postup, nazyvany me-
toda nulové srdzky, ktery byl poprvé navrzen v roce 1972 [59]. Tuto pomérné
dobie znamou metodu zde nebudeme detailnéji popisovat, podrobny popis
1ze nalézt napiiklad v [11] nebo [39].

1.1.4 Stinici vrstva plazmatu

Jak jiz bylo napsano v uvodni kapitole, jednou ze zakladnich vlastnosti
plazmatu je jeho schopnost odstinit do néj vlozené elektrické potencily.
Okolo vlozené elektrody se vytvoii stinici vrstva, kterou je mozno rozdélit
na dvé ¢asti tzv. sheath a presheath, popsany detailnéji napt. v [47]. Za touto

vrstvou muzeme povazovat plazma za nenarusené. V oblasti sheathu dochazi

| .
| |
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" ~A>> Ap, : ~few Ap,
i I
w | @
| |
I [ o
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Obrazek 1.3: Sheath a presheath — pfevzato z [47]

k hlavnimu odstinéni ptivedeného potencialu a v této oblasti dochazi k elek-
trické interakci s vlozenym substratem. V tomto piipadé mluvime o tzv.
elektrodovém sheathu.

Plazma ale také interaguje se sténami nadoby, ve které je umisténo. Vytvotreni
sheathu je totiz zpusobeno velkym rozdilem hmotnosti elektronu a iontu a
k vytvoreni stinici vrstvy dochézi i v piipadé, ze do plazmatu neni vlozen elek-

tricky potencial. V dusledku své malé hmotnosti se elektrony pohybuji vuci
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iontim mnohem (102 <+ 103 krat) rychleji. Po vlozZeni objektu do plazmatu se
objekt vlivem zvyseného toku elektront rychle nabiji zdporné vuci plazmatu
na tzv. plovouci potencial. Takto vytvorené elektrické pole odpuzuje ostatni
elektrony a pritahuje ¢astice s kladnym nabojem. Podminkou pro vytvoreni
sheathu v tomto ptipadé je, aby celkovy proud, tekouci na vlozeny objekt,
byl nulovy.

Modelovanim procesi, odehravajicich se prave v oblasti sheathu a presheathu
jsme se castecné vénovali i v této dizertacni praci a v nékterych nasich pu-
blikacich [J1, J2; J3]. Dale se tomuto problému vénuje také fada dalsich
publikaci, napiiklad [12, 13, 16, 20, 21, 42, 43].

1.1.5 Diagnostika plazmatu

Plazma je mozné charakterizovat pomoci nékolika parametri. Témito pa-
rametry jsou napiiklad koncentrace ¢astic, jejich teplota, srazkova frekven-
ce pro dané interakce, koeficienty difize a pohyblivosti, rozdélovaci funkce
rychlosti ¢i energii nabitych céastic, atd.

Parametry plazmatu je mozné v praxi mérit pomoci celé fady metod. Tyto
metody je mozné rozdélit na dva druhy [66]:

e aktivni (kontaktni) metody
e pasivni (bezkontaktni) metody.

V prvnim piipadé, jak jiz ndazev napovida, do plazmatu ptimo neco vkladame.
Historicky nejstarsi kontaktni metodou je méreni parametru plazmatu po-
moci tzv. sondovych méreni. Metodikou meéreni pomoci jedné sondy se ve
20-tych letech minulého stoleti zabyvali Mott-Smith a Langmuir [67]. Do
plazmatu se vklada specidlné upravena elektroda, ktera muze mit riuzny tvar,
napi. kulovy, valcovy nebo rovinny — obrazek 1.4. Na sondu se ptrivadi napéti
a s jeho zménou se spolecné méri proud prochézejici sondou. Takto 1ze ziskat
voltampérovou charakteristiku, nékdy nazyvanou téz sondova charakteris-
tika. Z této charakteristiky pak muzeme uré¢it teplotu ¢astic, koncentrace a
potencial plazmatu. Na obrazku 1.5 je mozno vidét typické sondové charak-
teristiky mérené pomoci jedné a dvou rovinnych sond. Podrobnéjsim popisem
sondové charakteristiky se zde zabyvat nebudeme, detailni informace 1ze najit
napiiklad v literatufe [47] nebo [48]. Déle byly vypracovany i metody méreni
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Obrazek 1.4: Ruzné typy sond [69]

pomoci dvou sond, pomoci nichz se dd mérit napiiklad elektrické pole v plaz-
matu. Puvodni sondové teorie byly vypracovany pouze pro velmi nizké tlaky,
kdy lze srazky uvnitt sheathu zanedbat (tzv. bezsrdzkova teorie). S urcitymi
omezenimi je mozno je pouzivat az do 133 Pa (tj. jednoho torru). Z tohoto
duvodu byly pozdéji vypracovany teorie, zabyvajici se mérenim v plazmatu
1 pii vyssich tlacich.

Pro méfeni parametru v horkém plazmatu se vyuzivaji jiné, mnohem komp-

afue

"
_ 2
Xl
2 g
X1 I

10

_ . , | A e
A 0 0 m R T, 0 20
VM UM

Obrazek 1.5: Sondova charakteristika — jednosondova a dvousondova
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likovanéjsi typy a tvary sond. Nékteré typy téchto sond je mozné nalézt napi.
v praci [38].

Jak jiz bylo uvedeno, druhou skupinou metod pro zjistovani charakteris-
tik plazmatu jsou tzv. pasivni neboli bezkontaktni metody. Do této skupiny
patii napiiklad optické nebo mikrovinné metody, i kdyz i u téchto metod
existuji také aktivni varianty. Velkou vyhodou bezkontaktnich metod je fakt,
ze plazma neni piimo narusovano a tedy jeho charakteristiky nejsou piimo
ovliviiovany meérici metodou tak, jak je tomu praveé v pripadé pouziti méreni

pomoci aktivnich metod.

1.1.6 Vyuziti plazmatu a jeho aplikace v praxi

Plazma se v soucasné dobé hojné vyuziva v celé fadé aplikaci. Velmi roz-
Sitenymi aplikacemi jsou plazmatické tpravy povrchi materidli, nanaseni
specialnich vrstev — tvrdych, polymernich, polovodivych, piezoelektrickych,
hydrofilnich, atd.

7 prumyslovych aplikaci muzeme dale zminit osvétlovaci systémy zalozené na
plazmatu, zobrazovaci jednotky (plazmové televizory, monitory, ...), plaz-
mochemie (plazmové leptani, ...) nebo také napiiklad lasery.

Dalsi vyuziti plazmatu pak muzeme najit napiiklad v biologii, 1ékarstvi, ale
i v aplikacich pro ochranu zivotniho prostiedi.

V budoucnu se také planuje vyuziti plazmatu v iontovych motorech pro po-
hon kosmickych lodi.

V 1ékarstvi se plazma pouziva ke sterilizaci chirurgickych nastroju. V biologii
pak napiiklad k oSettovani osiva. V prvnim ptipadé k odstranéni skodlivych
mikroorganismu z povrchu, dédle k narusovani povrchové struktury semena
pro lepsi klicivost nebo naopak k depozici vrstvy z duvodu ochrany pred
skodlivymi vlivy — vlhkosti a naslednym plesnivénim.

Pti pouziti v oblasti zivotniho prostiedi dokazeme pomoci vysokoenergetic-
kého plazmového vyboje likvidovat skodlivy odpad rozkladem na jednotlivé
atomy. Pomoci plazmatu také muzeme destruovat skodlivé latky ve vzduchu
(Volatile Organic Compounds).

Doposud jsme mluvili o aplikacich nizkoteplotniho plazmatu v praxi. Sa-
moziejmé se pocita i s praktickymi aplikacemi v oblasti vysokoteplotniho
plazmatu. Zejména by se mélo jednat o fizenou termonukledarni reakci, tedy

takové jaka probiha ve hvézdach, napiiklad i v naSem Slunci. V soucasné
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dobeé se stavi termonuklearni reaktory typu tokamak [1], které by v budoucich
letech mély byt schopné dodavat elektrickou energii.

1.2 Pocitacové modelovani ve fyzice plazmatu

Pocitacové modelovani je pomérné mlada disciplina, kterd se zacala prudce
rozvijet spole¢né se zdokonalovanim pocitacu. Vedle klasickych sméru — teo-
retické fyziky a experimentalni fyziky existuje tedy jesté dalsi novy smér —
pocitacova fyzika. Pocitace se v soucasné dobé vyuzivaji v mnoha oblastech
fyziky, my vSak budeme v nasem piipadé hovorit o pouziti metod pocitacové
tyziky ve fyzice plazmatu.

Vzhledem k tomu, jakym zpusobem je formulovan fyzikalni problém, muzeme
pouzit ruzné metody pocitacové fyziky. Z tohoto hlediska se v pocitacovych
simulacich ve fyzice plazmatu se setkdvame s néasledujicimi, nejcastéji pouzi-

vanymi technikami poc¢itacového modelovani:
e Casticové modelovani
e spojité modelovani
e hybridni modelovéni.

V nékterych piipadech nas mohou zajimat polohy a rychlosti konkrétnich
castic, napriklad kvuli stanoveni jejich energetického a tihlového rozdéleni
rychlosti, ¢i zobrazeni jejich hustoty nebo koncentraci ve studované oblasti.
Pravé pro tyto tucely se velmi dobtfe hodi technika c¢asticova. Pokud nés
ale zajima plazma jako celek, tedy budeme-li ho chtit popsat na turovni
makroskopické, kde pro nas bude dulezita napiiklad rychlost proudéni, tlak,
hustota toku, atd., pak pouzijeme pro popis techniku spojitého modelovani.
Kazda z uvedenych metod ma samoziejmé své vyhody i nevyhody, a pravé
s cilem potlacit nevyhody a vyuzit co nejvétsiho poctu vyhod obou zminénych
metod se vyvinula metoda, nazyvana jako hybridni. Existuje jesté dalsi rada
metod pouzivanych pro feSeni problému ve fyzice plazmatu, napi. feSeni
Boltzmannovy ¢ Vlasovovy kinetické rovnice [57], atd. Pro feSeni nasich
problému ale plné postacuji tii vyse uvedené techniky pocitacového mode-

lovani. Jejich podrobnéjsi popis uvedeme v nasledujicich nékolika kapitolach.
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1.2.1 Céasticové modelovani

Metoda ¢asticového modelovani patii mezi jedny z nejsilnéjsich prostredku,
jak popsat studovany fyzikalni jev. Tato metoda k popisu jevu totiz vyuziva
znalosti poloh a rychlosti vSech ¢astic v modelu a zkoumé ho tedy na mi-
kroskopické drovni. Ziskané vysledky maji proto mnohem vétsi vypovidajici
hodnotu nez naptiklad z modelovani spojitého, popsaného v nasledujici kapi-
tole. Problémem tohoto piistupu je ovSem velkd ¢asova naroc¢nost vypoctu
[40] préave kvuli velkému poctu ¢astic v modelu a vypoctu polohy a rychlosti
u kazdé z castic.

Podle zpusobu vypoc¢tu pomoci ¢asticovych modelu je muzeme rozdélit na

dva druhy:
e selfkonzistentni pristup
e neselfkonzistentni pristup.

V prvnim piipadé, tedy v ptipadé seltkonzistentniho ptistupu, se elektrické
pole nebo ekvivalentni rozlozeni elektrického potencialu poc¢ita piimo z hus-
toty naboje, tedy z rozlozeni castic v pracovni oblasti, na zakladé feseni Pois-
sonovy rovnice (1.11). Sily pusobici na jednotlivé ¢astice se nepocitaji pomoci
piimé metody z duvodu velké ¢asové naroc¢nosti, ale pomoci silnéjsich metod.
Nejcastéji, a ndmi téz pouzivanou metodou je metoda Particle-in-Cell (PIC),
detailnéji popsand dale.

V druhém ptipadé, pii neselfkonzistentnim modelovani, ziskavame rozlozeni
elektrického potencialu ,,jinym*“ zpusobem, nez piimym vypoc¢tem z polohy
castic v jednotlivych bunkach pracovni oblasti. Ziskavame ho napiiklad po-
moci spojitého modelovani, z teorie nebo piimo z experimentu. Nespornou
vyhodou této metody je jeji rychlost. Pii vypoctech se vétsinou pouziva
~ 10* ¢astic pro vypocet sondovych charakteristik a ~ 10 = 107 &astic
pro vypocet rozdéleni ¢astic dopadajicich na substrat. Zejména ve druhém
pripadé je pocet castic v modelu srovnatelny nebo dokonce vyssi nez v self-
konzistentnim modelu. Ovsem pristup k feSeni problému je zcela odlisny.
Zatimco v piipadé selfkonzistentniho pristupu poc¢itame v nasich modelech
s 10° ¢astic kazdého druhu najednou a je tieba provést velké mmnozstvi i-
teraci, v pfipadé neselfkonzistentniho modelovani se sleduje vzdy trajekto-
rie jedné castice; castice se do pracovni oblasti posilaji jedna po druhé, coz
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vypocet znac¢né urychli. Nevyhodou tohoto pristupu je ovSem to, ze presnost
vysledku znaéné zavisi na presnosti predpokladu o rozlozeni potencidlu nebo
elektrického pole na vstupu vypoctu. Dalsi nevyhodou tohoto pristupu je, ze
htife potlacuje fluktuace, nebot zde nenf moznost, aby se projevilo kolektivn{
chovani nabitych castic.

Metoda molekularni dynamiky

Pti feseni fyzikdlnich problému pomoci ¢asticového modelovani je tieba tesit
pohybové rovnice pro kazdou éastici zvlast. Resf se tedy Newtonovy pohy-
bové rovnice ve tvaru:

F, = m;v;. (1.8)

Pro feseni pohybovych rovnic existuje celd fada algoritmu [3, 32].
Napriklad v astronomii, v ramci slunecni soustavy, kde se vétsinou fesi pro-
blém malého poctu téles, se pouziva jako jedna z metod pro feseni pohy-
bovych rovnic Rungeova-Kuttova metoda vyssiho, nejcastéji ¢tvrtého radu.
Ve fyzice plazmatu je ovSem situace vyrazné odlisna. V pracovni oblasti je,
jak jiz bylo napsano, fadové 108 ¢4stic a je tedy tfeba hledat metody, které
jsou pro vypocet rychlejsi. Nejjednodussim algoritmem pro vypocet poloh a
rychlosti ¢dstic, kdyz zname silu pusobici na ¢édstice, v nasem piipadé elek-
trickou, je tzv. Euleruv algoritmus [25, 33]:

1
il = rF AL+ Q—F;‘;At2 (1.9)
m;
1
vitt = of 4 —FFAL
m;
F»k—H —

Vyhodou tohoto algoritmu je, ze je univerzalné pouzitelny pro vSechny typy
sil, tedy i pro sily, které zaviseji na rychlosti ¢astice. Jeho nevyhodou je, ze
je pouze prvniho fadu presnosti v At.

Dalsim algoritmem, ktery zde uvadime a ktery jsme téméi ve vSech nasich

¢asticovych vypoctech pouzivali, je tzv. Verletuv algoritmus [25, 33]:

1

ril = PP of AL+ — FFAP (1.10)
Qmi

F'kJrl —

1
ot = of+ = (FF+ F*) At
2ml-
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Tato metoda je druhého tfadu presnosti, ale neni uz univerzalné pouzitelna
napiiklad pro problémy, kde se vyskytuje magnetické pole. Nam ovSsem tento
algoritmus plné postacoval, nebot v nasich modelech jsme magnetické pole
nezavadeéli. Dalsi nevyhodou tohoto algoritmu je potfeba udrzovat v paméti

dva vektory sil, v case t, a v ¢ase t; + At.

Particle-in-Cell

Jak jiz bylo napsano vyse, v ¢asticovych modelech plazmatu pocitame s vel-
kym poctem céastic a metoda pro vypocet primého silového pusobeni neni
pro tento ucel vhodna. Existuji metody, které jsou pro tyto problémy vhod-
ne¢jsi. Jednou z nejpouzivanéjsich metod je metoda nazyvana Particle-in-Cell
(PIC) [9, 10]. Podstatou této metody je rozdéleni pracovni oblasti na N
bunék urcité velikosti. V jednotlivych bunkach se stanovi celkovy naboj Q;
od castic, které se v nich nachézeji, a vydéli se objemem ¢té bunky. Takto
dostaneme nabojovou hustotu p;, kterou dosadime do Poissonovy rovnice:
NI —— i=1,....N. (1.11)
€0
Metod pro vypocet naboje v buiikdch je opét celd fada [9, 10, 25, 26]. Nej-
jednodussi, ale zaroven nejméné presnd, je metoda prosté sumace naboje
v jednotlivych bunkéch, tzv. metoda Nearest-Grid-Point (NGP). Dalsi ¢asto
pouzivanou metodou je metoda nazyvand Cloud-in-Cell (CIC), kdy jsou
naboje ,,rozmazany“ do nejblizsich uzlii mfize pomoci linedrni interpolace.
Tato metoda je jen o mélo vypocetné narocnéjsi, ale presnéjsi nez vyse
zminéna metoda NGP. Existuji samoziejmé i dalsi presnéjsi metody, naprti-
vypocet, ale i na naprogramovani, zvlasté ve vice dimenzich.
Poissonova rovnice (1.11) je eliptickou parcidlni diferencidlni rovnici, jejiz
feseni lze nalézt metodou siti [3, 32]. V piipadé Feseni problému v 1D se
jedna o teSeni tzv. tiidiagondlni matice, pro kterou se pouziva Gaussova
elimina¢ni metoda (GEM) ve specidlni iipravé préveé pro tiidiagonalni matici,
tzv. Thomasuv algoritmus [10]. Po vyfeseni Poissonovy rovnice dostdvame
rozlozeni potencidlu U; v jednotlivych bodech miize. Z néj pak muzeme

vypocitat intenzitu elektrického pole E; v téchto bodech:

E=—VU. (1.12)
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Tato rovnice se fesi diferencnimi schématy typu:

U1 — Uiy

Ei=—
2Ax

(1.13)

Ze znalosti elektrického pole muzeme vypocitat silu pusobici na k-tou ¢astici

s nabojem q:
Fi(r,t) = qE(r,t). (1.14)

Zmame-li silu, pusobici na ¢éstice, vypocitame pro né pohybové rovnice na-
piiklad nékterou z metod (1.9) nebo (1.10). Tento postup opakujeme tak
dlouho, dokud nedostaneme ustélené feseni problému.

Nebudeme zde popisovat volbu délky prostorového kroku, ani problémy spo-
jené s volbou okrajovych podminek, podrobnéjsi informace lze nalézt napft.
v [9] nebo [26].

Mimo uvedenou metodu PIC existuji jesté dalsi postupy, napriklad takové,
pomoci kterych je mozné pocitat silu piimo z ndboje — multipélovy rozvoj,
dalsf metody jsou naptiklad P3M, Ewaldova sumace, Barnesuv-Hutttv algo-
ritmus nebo rychld multipélovéa metoda (FMM).

1.2.2 Spojité modelovani

Spojité modelovani ve fyzice plazmatu je dalsi, casto pouzivanou metodou.
Pouziva se hlavné pro svoji velkou vyhodu a tou jsou nevelké naroky na
vypocetni ¢as. Diky této metodé je mozné studovat dany fyzikalni jev na
makroskopické drovni, muzeme zde tedy naptiklad hovorit o pojmech tlak,
teplota, koncentrace, rychlost proudéni, atd.

Vyhodou této metody je, ze popis fyzikalniho jevu na makroskopické trovni
odpovida ptimo pojmum experimentalni fyziky. Ziskané vysledky se tak daji
jednodusseji interpretovat.

Nevyhodou spojitého modelovani ovSsem je relativni neptesnost ziskanych
vysledkil, nebot o ¢dsticich pohybujicich se v modelovaném prostiedi neméame
prakticky zadné informace.

Zakladni rovnice pro nejjednodussi spojity model ve fyzice plazmatu jsou
nésledujici (predpoklddame zde dva typy nabitych ¢astic — elektrony a kladné
ionty):
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e Rovnice kontinuity pro oba typy castic

8ni
Vii = 1.15
5 VI r (1.15)
One
V.e - e
ot + V7 T
e Rovnice pro toky ¢astic
ji = ,uiniE—DiVni, (116)
je - _,ueneE_Devne'
e Poissonova rovnice
ViU = —E(ni — Ne). (1.17)
€0

Tuto soustavu péti rovnic je tieba vytesit pro ziskani rozdéleni potencidlu
v pracovni oblasti, piipadné intenzity elektrického pole. Reseni uvedené sou-
stavy je pomérné komplikované a soustava se zjednodusi, pokud do rovnic
(1.15) dosadime toky ¢éstic z rovnic (1.16). Rovnici (1.17) muzeme pak jesté
prepsat do tvaru:

V-E =—(n; — ne), (1.18)

nebot

VU =-V-E. (1.19)

Po téchto tpravach pak ziskame soustavu tfech rovnic pro tfi neznamé,
ni, Ne, 2. Tuto soustavu je mozné tesit riuznymi zpusoby, napf. metodou
koneénych prvku (FEM). Pro nase tcely ovsem plné postacuje feseni po-
moci tzv. Scharfetterova-Gummelova exponencidlniho algoritmu, ktery je de-

tailnéji popsan nize.
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Scharfetteriv-Gummelltiv algoritmus

V této kapitole je naznaceno jednoduché odvozeni vzorce pro vypocet hus-
toty toku ¢astic, pouzivanych ve spojitych vypoctech pomoci Scharfetterova-
Gummelova algoritmu [56].

Tento pomérné jednoduchy algoritmus pouziva mnoho autoru ve svych pra-
cich, které se tykaji pravé bud piimo spojitych [5] nebo hybridnich modelu
plazmatu [4], [44], [53] nebo [54].

Meéjme rovnici kontinuity (1.15) a rovnici pro tok ¢astic (1.16) :

on  0j
T 1.2
ot + ox " (1.20)
, on
j :bn—aa— (b=+pFE,a=D). (1.21)
x

Rovnici kontinuity rozepiSeme pomoci diferenéniho schématu na nasledujici
tvar, kde velicina A je prostorovy krok:

on; Jit1/2 — Ji—1/2  Ji—1/2 — Jit1/2
_— = - = ) 1.22
ot A A ( )

Rovnici pro tok ¢astic znasobime z obou stran exponencialnim clenem:

0 0
Jip1ye e V@O = <—aa—z + bn) e blemwil/a — —aa—x(ne’b(w’zi)/“), (1.23)

zintegrujeme tak, jak je naznaceno déle a upravime:

Ti+A Li+1

0
/ iz e Py = —q / %(ne_b(g”_“)/a)dx, (1.24)
A
ji+1/2/e—bx’/adx _ _a(ne—b(x—mi)/a) ii—u’ (1.25)
0
: . —bA/a —bA/a
j,;+1/25(e bAfa _ 1) = a(ni — N4 € bA/ ) (126)

Po vyse naznacenych krocich dostavame vysledné vyjadieni pro tok castic

v jednotlivych bodech miize:
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. —bA/a
. n; Nij41 €
Jiv12 =0 11— ;bA/a . (1.27)

Po dosazeni do rovnice (1.22) dostdvame diferen¢ni rovnici pro jednu promeé-
nnou — koncentraci ¢astic. Tato rovnice vede na tridiagonalni matici, ktera
je jednoduse fesitelnd pomoci Thomasova algoritmu.

Primé aplikace Scharfetterova-Gummelova algoritmu jsou uvedeny v kapi-
toldch vlastnich vysledku ziskanych bud pomoci spojitého nebo hybridniho

modelovani.

1.2.3 Hybridni modelovani

Predmeétem této podkapitoly bude popis tzv. hybridniho modelovani ve fy-
zice nizkoteplotniho plazmatu.

Pod pojmem hybrid, které pochazi z feckého vBpLdns si nejspise predstavime
kombinaci nékolika pristupu, metod, atd. Skutec¢né, podle definice slova hy-
brid se jedna o novy pristup, ktery kombinuje ¢i spojuje pouziti dvou nebo
vice metod Teseni problému. Tak se muzeme s timto slovem setkat historicky
napiiklad v fecké mytologii (Kentauii — kombinace lidi a zvitat) a v soucasné
dobé v biologii, matematice, technice, ale také, jak je popsano déle i ve fyzice
plazmatu.

Pti pocitacovém modelovani ve fyzice plazmatu se s hybridnimi technikami
[37], [53], [54] muzeme setkat pomérné casto. Ruzni autori ale chdpou vyznam
hybridniho modelovani ruzné a tak se muzeme setkat s hybridnimi mo-
dely ruznych typu. V publikacich muzeme najit napiiklad kombinaci ne-
selfkonzistentniho a spojitého modelovani, ddle kombinaci casticového mo-
delu pro elektrony a spojitého pro ionty. Existuje také hybridni model kom-
binujici spojity ptistup pro tu ¢ast pracovni oblasti, kde je plazma nenarusené
nebo narusené jen nepatrné, a ¢asticového modelovani, kde je plazma silné
narusené napiiklad vlozenou sondou, tedy v podstaté rozdéleni na mode-
lovani procesu v sheathu a presheathu. Velice zjednodusené muzeme za hy-
bridni pokladat i model kombinujici metodu Monte Carlo a metodu moleku-
larni dynamiky, tedy jen v rdmci casticového modelovani. V této préci jsme
pouzivali hybridni model kombinujici spojity ptistup pro ionty a ,,pomalé*
elektrony, a casticovy model pro ,rychlé“ elektrony [18]. Detailnéjsi popis
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tohoto pristupu je uveden v nésledujicim odstavci.

Jak jiz bylo napsano v predchozich podkapitolach, pti modelovani ve fyzice
plazmatu je mozné v zasadé pouzit dvé zakladni metody — ¢ésticové a spojité
modelovani. Obé techniky maji své vyhody a samoziejmé také své nevyhody.
Cilem hybridniho modelovani v jakékoliv podobé uvedené vyse, je spojit obé
zminéné metody a pokusit se tak vyuzit prednosti obou z nich. Z ¢asticového
modelu se tedy snazime prevzit jeho presnost a ze spojitého modelu jeho
rychlost.

Zéakladni myslenkou nami pouzivané varianty hybridniho modelu je rozdéleni
¢astic na tzv. ,,pomalé“ a ,rychlé“. Do kategorie pomalych castic budou
urcité patfit ionty, nebot ty jsou mnohem tézsi nez lehké elektrony a pohy-
buji se pomaleji. Ovsem i nékteré elektrony je mozné zaradit mezi ,,pomalé*
a pouzit pro né rovnice spojitého modelovani. V nasem piipadé se jedna
o elektrony, které maji energii mensi, nez je energie potfebna k ionizaci ar-
gonového atomu, tj. 15,76 eV.

U9 Es Nj, N ¢y MNe fasts
libovolné r;, re

» Spojita ¢ast I,(onf:c
modelu vypoitu

Nové hodnoty
U, E, nj, Ne Amno

l Pocatecni hodnoty

Cisticova &ast
pro rychlé _
elektrony

Nové hodnoty
Ne fasts iy Fe Ne

Obrazek 1.6: Postup vypoctu hybridnim modelem

Na obrazku 1.6 je naznacen postupny prubéh vypoctu v hybridnim mode-
lu. Na zacatku vypoctu se pomoci spojité ¢asti modelu vypocita elektrické

pole, poté se casticové vypocita pocet nové vzniklych ,,pomalych“ castic, jak
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elektronu, tak iontu pii srazkach. Tyto hodnoty se pak dosadi do rovnic spo-
jité casti modelu. Cely proces se opakuje tak dlouho, dokud nedosdhneme
pottebného ustaleni a presnosti vypoctu.

1.3 MHD simulace ve fyzice plazmatu

1.3.1 Uvod

Tato kapitola se zabyva dalsimi numerickymi postupy, uzivanymi pfi mode-
lovani ve fyzice plazmatu. Je zde zafazena jen pro tiplnost, nebot se zabyva
modelovanim procesu v plazmatu, kde se nachazi magnetické pole. Sam au-
tor se témito problémy piimo nezabyval, nicméné ziskal urcité poznatky
reSersniho charakteru. Jeden z autorovych konzultanti se zabyva problémy
ve slunecni fyzice, kde se pravée MHD rovnice fesi [72]. Zabyva se zde tzv.
rekonekei magnetického pole (obr. 1.7), coz je problém, ktery se vyskytuje
nejen ve slunecni fyzice, ale tfeba také v pripadé jaderné fize na Zemi —
v tokamaku.

Magnetic field, B

plasma flow

Obrazek 1.7: Schematicky pohled na magnetickou rekonekei ve 2D

Tato kapitola tedy bude spise slouzit jako souhrn poznatku, nacerpanych
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z literatury v posledni ¢asti autorova doktorského studia, pripadné pro dalsi
kolegy, kteii by meéli zdjem se timto problémem zabyvat. PopiSeme zde rovnice
magnetohydrodynamiky (MHD) a naznac¢ime postup pii numerickém reseni
soustavy MHD rovnic (1.28).

Tento pristup a popis numerické metody tedy muze byt uzitecny napriklad
kolegtim, ktefi se zabyvaji modelovanim procesu v horkém plazmatu v toka-

maku.

1.3.2 MHD rovnice a jejich popis

Na tomto misté uvedeme soustavu MHD rovnic, uzivanych napt. pii vypoc-
tech v praci [72], a jejich struény popis.

Pii feSeni problému ve fyzice plazmatu pomoci MHD rovnic se predpoklada,
jako by bylo plazma slozeno ze smési tekutin. V nejjednodussim pripadé
predpokladame tekutiny dveé — | elektronovou® a ,,jontovou®. Popis chovani
téchto tekutin lze popsat pravé pomoci MHD rovnic. Postupné odvozeni
MHD rovnic zde uvadét nebudeme, toto odvozeni lze nalézt naptiklad v li-
teratute [1].

Jako prvni ze sady MHD rovnic (1.28) je uvedena rovnice kontinuity (nulty
moment Boltzmannovy kinetické rovnice [2]), ddle druhou rovnici muzeme
pokladat za ,,pohybovou“ rovnici pro tekutinu, ktera je prvnim momentem
Boltzmannovy kinetické rovnice [2], tfeti rovnici je tzv. indukéni rovnice,
kterou dostaneme aplikaci operace rotace na Ohmuv zakon. Koneéné po-
sledni rovnici je rovnici pro hustotu energie. Tato soustava rovnic tvori tzv.
self-konzistentni soustavu poli a pohybu a je numericky fesitelnd, napft. po-

moci metody, kterou uvadime v nasledujici kapitole.

dp
op . _ 1.2
5 TV (pv) 0, (1.28)
ov ]
Por +p(wV)v = —Vp+j x B+ pg,
B
88—t = Vx(vx B)—Vx(nj),
a_U _|_VS — 0’

ot
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kde ve vztazich (1.28) proudové hustota j, celkova hustota energie U a vektor
toku S jsou postupné dany nasledovneé:

1
J = _VXBa
Ho
D 1, B?
U = — 4+ —
7_1—|—2pv +2M07
B? B
S = <U+p+>v—(”)3+"j><3.
240 Ho Ho

1.3.3 Numerické reseni MHD rovnic

Jedno z moznych a ruznymi autory, napf. [73] dosti ¢asto pouzivanych feseni
MHD rovnic, je zalozeno na feSeni pomoci Laxova-Wendroffova algoritmu.
Podstatou feseni MHD rovnic touto metodou je prevedeni sady MHD rovnic
(1.28) na nésledujici tvar:

Gul (z,t) _ 2 OF; ;(u(x t)) (1.29)

O

Prvni, tfeti a ¢tvrtou rovnici na tento tvar muzeme jednoduse prevést. Nej-
vetsi ,,problémy“ nam tak déla druha rovnice. Nicméné i tato rovnice se da
po jistych matematickych tpravich prevést na vhodny tvar rovnice (1.29).
Upravena rovnice pak vypada nasledujicim zpusobem:

dpv; B;B; B2
o = Vi |Pvivi T o — + 0y <2M0 +P>1 : (1.30)

Nyni tak mame vhodné upravené vSechny rovnice ze sady (1.28). Leva strana

ve formé zapisu (1.29) odpovidé vektoru:

u= . (1.31)




1.3. MHD SIMULACE VE FYZICE PLAZMATU 34

Pravou stranu rovnice (1.29) zde rozepisovat nebudeme, protoze je mnohem
obsahlejsi a komplikovanéjsi nez jeji leva strana.
Po ptrevedeni MHD rovnic na tvar (1.29) pouzijeme jiz zminéné Laxovo-

Wendroffovo schéma, které je schématicky naznaceno na obrazku 1.8.

n+l c o o0

& N
i

h & —Im
i-1

b

I
A 2 A
j j+l

Obrazek 1.8: Schéma pro feseni MHD rovnic pomoci Laxovy-Wendroffovy
metody

V matematické podobé Laxovo-Wendroffovo schéma s poloviénim krokem,

znamé také jako ,klasickd“ Laxova-Wendroffova metoda vypada takto:

W = 2 () = o (B - E) (1.3

nebo jako metoda leap-frog:

nt1/2  n AU a1 n+1/2
Y TN T Ay (F = F5) (1.33)

Vysledky vypoctu pomoci této metody je mozné najit napiiklad v jiz zminéné
publikaci [72].

Dalsim moznym zpusobem feSeni MHD rovnic je feseni pomoci metody
koneénych prvkia (FEM). Tento piistup bychom radi vyzkouseli v programo-
vém baliku FEMLAB — Finite Element Method LABoratory (nyni COM-
SOL Multiphysics), ktery je specializovdn pro feseni parcidlnich diferenciél-
nich rovnic ruznymi numerickymi metodami, mimojiné napiiklad i metodou

FEM.



Kapitola 2

Cile doktorské prace

Cilem predkldadané dizertacni prace bylo studium fyzikalnich procesu pro-
bihajicich v objemu nizkoteplotniho plazmatu pii jeho interakci s povrchy
pevnych latek.

Ukolem autora bylo zamértit se v dizertacni praci zejména na:
e metodiku ¢asticového modelovani pro ruzné geometrie
e metodiku spojitého modelovani pro ruzné geometrie
e metodiku hybridntho modelovani pro ruzné geometrie
e metodiku neselfkonzistentniho pocitacového modelovani

e rozsiteni hybridniho modelu interakce plazma-pevna latka do vice roz-

meéru

e studium fyzikéalnich procesu, probihajicich pti sondové diagnostice v niz-

koteplotnim plazmatu

35



Kapitola 3

Césticovy model plazmatu

3.1 Uvod

V této kapitole jsou prezentovany pouze nékteré vysledky, ziskané pomoci
casticového modelovani v 1D. Jak jiz bylo napsano, hlavnim cilem této prace
bylo vytvofit hybridni model a vysledky v této kapitole slouzi spiSe jako test
k oveéreni jiz difve vytvorenych modelu [12, 13, 16, 22, 23, 35]. Nejsou zde
popisovany vysledky ziskané pomoci 2D modelu, nebot podrobnéji se jimi
zabyvé dizertacni prace [38]. Jsou zde uvedeny vysledky nasich vypoctu,
které jsme publikovali v odbornych casopisech nebo na mezinarodnich kon-
ferencich.

Zabyvali jsme se jak modelovanim selfkonzistentnim — kapitola 3.2, tak mo-
delovanim neselfkonzistentnim — kapitola 3.3 v argonovém plazmatu, ale také
ve smési kyslikovo-argonového plazmatu pro ruzné tlaky, rozmeéry pracovni
oblasti, predpéti na sondé a ruzné rozmeéry sond.

Pocatecni rozlozeni céstic v pracovni oblasti bylo rovnomérné rozdélené,
piipadné odpovidalo feSeni difizni rovnice a ¢astice tak byly v pracovni
oblasti nagenerovéany von Neumannovou metodou [25, 26], aby doslo k ury-
chleni konvergence vypoctu. Pracovni oblast byla v piipadé vSsech geometrii
1 ¢m dlouhé a jako okrajové podminky byly voleny predpéti na sondé na jed-
nom okraji pracovni oblasti a nulova hodnota potencialu na konci pracovni
oblasti. V modelu byl také fesen zdroj ¢astic, ktery simuloval tok nabitych
¢astic z nenaruseného plazmatu smérem k sondé. V prvnich modelech byl
problém zdroje castic vyfesen pomoci periodickych okrajovych podminek,

36
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které byly aplikovany pravé v oblasti nenaruseného plazmatu. V dalsich mo-
delech byly tyto okrajové podminky nahrazeny skuteénym zdrojem castic.
Tento zdroj byl realizovan jako rozsitena pracovni oblast, kde se nachazely
castice, prichazejici do oblasti presheathu a sheathu. Na pocatku vypoctu
meély vSechny c¢astice v pracovni oblasti i ve zdroji Maxwellovo rozdéleni
rychlosti, odpovidajici vztahu:

o(v) = \/% . (@%)3/2 02 exp (— ;Z:;) . (3.1)

Existuji rizné metody, jak pocitacové nagenerovat Maxwellovo rozdéleni, my

jsme v nasich modelech pouzivali vyjadieni pomoci vzorce, uvedeného v [26]:

v o= \/— Iny; — In~s - cos(2my3)?, (3.2)

kde v1,72 a 3 jsou ndhodna ¢isla s rovnomérnym rozdélenim z intervalu
(0,1). Déle béhem vypoctu byly po uréitém poctu kroku znovu nagenero-
vany polohy a rychlosti ¢édstic ve zdroji, aby Maxwellovo rozdéleni rychlosti

zustalo zachovano. Srazky nabitych ¢astic s neutralnimi ¢asticemi pii simu-

Tabulka 3.1: Parametry DC vyboje v argonu pouzité v ¢asticovém modelu

Modelovy plyn Ar, Oy/Ar
Koncentrace ¢dstic 1-10"* m—3
Tlak plynu 0,1 =10 torr
Napéti na sondé 1+-10V
Pocet elektronu v modelu 1-106

Pocet kladnych argonovych ionttt v modelu 1-10°

Casovy krok — elektrony 1-107M s
Casovy krok — argonové ionty 1-1078 s
Teplota elektronu 23 200 K= 2,0 eV
Teplota kladnych argonovych iontu 300 K =~ 0,026 eV

lacich v argonovém plazmatu byly realizovany, jak jsme jiz zminili, pomoci
metody nulové srazky. Sada srazek pouzivanych v modelu je pro elektrony
uvedena v tabulce 1.1, pro ionty v tabulce 1.2.
Energetické ztraty pii srazkach nabitych ¢astic s neutralnimi ¢asticemi lze
pocitacove vyjadrit zpusobem uvedenym nize.
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Srazky elektron - neutralni castice
e Pruzny rozptyl

Pri této interakci se pocita relativni ztrata energie elektronu pii srazce

s neutralni castici nasledujicim zptisobem:

2
AE = ﬁm(l — cos X),

kde m je hmotnost elektronu, M je hmotnost neutrdlni castice a x je
thel rozptylu.

e Excitace

Pti tomto typu srazky ztraci elektron excitacni energii 11,55 eV. Novou
energii (v elektronvoltech) elektronu, ktery se srazil s neutrdlem, vypo-

citame podle nasledujicitho vztahu:
E,=F,—1155¢€V,

kde F, je energie po srazce a energie F, je energie, kterou mél elektron
pred srazkou.

e Jonizace

Pfi ionizacni srazce je vytvoren par elektron — iont. Puvodni elektron
ztrati ionizacni energii 15,76 eV a zbytek energie se ndhodné rozdeéli
mezi puvodni a nové vznikly elektron. Pro puvodni elektron muzeme

ztratu energie symbolicky zapsat nasledovneé:
E,=v-(E,—1576¢eV), ~€(0,1),
vyznam F, a F, je stejny, jako v predchozim ptipadeé.
Srazky iont — neutralni castice

e Pruzny rozptyl
Pti tomto typu sréazky predpokladame srazku dvou tuhych kouli. Pak

muzeme pouzit nasledujici relaci vypocet nové energie:
En = Ewo(1 - 7)7

kde v je ndhodné ¢islo, v € (0,1).
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e Rezonancni prenos naboje

Tato srazka je pocitacové realizovana tak, ze se vygeneruje neutralni
castice s Maxwellovym rozdélenim rychlosti a po srazce priradime iontu
rychlost, kterou méla puvodni neutralni castice pred jejim vstupem do

srazky.

V piipadé modelovani ve smési Oo/Ar byl pouzit pro vSechny typy nabitych
¢astic pouze pruzny rozptyl z duvodu nedostatecného mnozstvi experimen-
talnich dat ke srazkdam. Zejména chybéla data k interakcim mezi ionty.

V 1D ¢ésticovém modelu, jak jiz bylo zminéno, byla feSena Poissonova rovnice
pomoci Thomasova algoritmu. Z této rovnice pak dostavame rozlozeni po-

tencialu v pracovni oblast. Rovnici 1ze obecné napsat ve tvaru:

0*U  soU 0
VU =——+-"—=-=, 3.3
o " q0q €0 (33)
kde s =0, 1,2 pro rovinnou, valcovou, resp. kulovou geometrii. Naboj v jed-
notlivych bunkach byl sumovan metodou CIC a pro vypocet pohybovych

rovnic ¢astic byl pouzit Verletuv algoritmus (1.10).

3.2 Selfkonzistentni model

3.2.1 Rovinna geometrie
Modelovani argonového plazmatu

Césticovymi vypocty v argonovém plazmatu, zejména v rovinné geometrii,
jsme se zabyvali nejpodrobnéji a publikovali zde nékolik praci, napf. [J1, J6,
J8, J18]. Rovinnd geometrie byla volena z duvodu jednoduchosti a také proto,
ze v tadé aplikaci, napiiklad prumyslovych, se pouziva substrat tvaru ploché
desticky, ktera se vklada do plazmatu.

V préaci [J1] jsme se napiiklad zabyvali vlivem geometrie studovaného pro-
blému a vlivem velikosti pracovni oblasti na ziskané vysledky. Na obrazcich
3.1 a 3.2 jsou zobrazeny vysledky nasich vypoctu. Je zde zachyceno rozlozeni
potencialu, naboje a koncentrace ¢astic pro dvé ruzné velikosti pracovni
oblasti v rovinné geometrii. V obou piipadech bylo na sondu aplikovano
predpéti +10 V. Jak je z téchto obrazku vidét a jak je v préci [J1] disku-

tovano, ziskané vysledky pro 1D rovinnou geometrii jsou podstatné ovlivnény
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geometrii systému. Presnéjsi vysledky lze ziskat ve valcové geometrii, ovsem
fyzikalné nejpresnéjsi vysledky ziskame pouze v kulové geometrii. Vysvétleni
lze najit po vyreSeni diftzni rovnice, které uvadime v grafické podobé jako
obrazek 3.3 a také pro srovnani s vysledky ziskanymi nasimi modely.

V préci [J6] jsme studovali rozdéleni rychlosti elektront v zavislosti na vzda-
lenosti od sondy. V tomto modelu jsme volili tii ruzné vzdalenosti od sondy

uv]

n/ng

x [mm]

Obrazek 3.1: Potencial, naboj a koncentrace ¢éstic, délka oblasti 1 cm

UMl

p/po

-03
1.0

n/ing |
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Obrazek 3.2: Potencial, naboj a koncentrace ¢éstic, délka oblasti 2 cm
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Obrazek 3.3: Reseni difizni rovnice — rovinna, valcova a kulova geometrie

vnoiené do plazmatu. Prvni piipad odpovidal poloze pfimo na sondé, druha
poloha byla volena jako stied sheathu a konecné treti byla na jeho okraji.

Vysledky nagich vypoctu jsou zobrazeny na obrazku 3.4.
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Obrazek 3.4: Energeticka rozdéleni elektronu, predpéti +10 V — normovéano

ke koncentraci ¢astic
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Obrazek 3.5: Maxwellovo rozdéleni rychlosti pro ruzné driftové rychlosti ve

sméru osy  — normovano ke koncentraci ¢astic

Pro energetické rozdéleni ¢astic s pridanim driftové rychlosti ve sméru osy x

byl v préci [J6] odvozen nésledujici vztah:

sinh(2ve* E*)

dP(E*,E* + dE*) = exp(—FE* — ") -dE”, (3.4)
Te*
kde ) )
* mvdrift * muv
2kpT ’ 2kgT ( )

Na obrazku 3.5 je zobrazen graf funkce (3.4) pro ruzné driftové rychlosti
ve sméru osy z. Tento graf uvddime pro mozné srovnani s vysledky nasich
vypoctu rozdéleni rychlosti elektronu v ruznych vzdalenostech od sondy,
vnofené do plazmatu.

7 obrazku 3.4 je patrné, ze nejvice je puvodni Maxwellovo rozdéleni rychlosti
ovlivnéno ptfimo na sondé a s rostouci vzdélenosti od sondy jsou rychlosti
elektronu ovlivnény jiz méné. To odpovida tomu, ze v blizkosti sondy je
nejvétsi potencialovy spad, elektrony jsou zde silné urychlovany elektrickym
polem a tudiz ziskavaji velkou driftovou rychlost a dochazi tak k poruseni
Maxwellovy rozdélovaci funkce pro rychlosti. Jak je vidét, namodelované
vysledky jsou v souladu i s teoretickym vztahem (3.4), graficky zndzornénym
na obrazku 3.5.
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V publikaci [J18] jsme zkoumali vliv zmény tlaku na rozdéleni rychlosti elek-
tronu. Zabyvali jsme se pouze nizsimi tlaky, pro vyssi tlaky jsme z duvodu
vetsi casové narocnosti vypoctu pouzivali hybridni model. Modrou barvou
jsou na obrézcich 3.6 a 3.7 zobrazena rozdéleni x-ové slozky rychlosti elek-
tronu v blizkosti sondy vnorené do plazmatu, ¢ervené jsou zobrazena teore-

ticka Maxwellova rozdéleni.

1 T T T T T T 1

n(vx/vMax)

N(vx/vMax)

Obrazek 3.6: Rozdéleni z-ové Obrazek 3.7: Rozdéleni x-ové
slozky rychlosti elektronu; 0,1 torr slozky rychlosti elektronu; 1,0 torr

Na obrazcich je vidét, ze se maximum z-ové slozky rychlosti ,,posouva*
smérem doleva, coz je zpusobeno umisténim sondy v plazmatu. Elektrony
jsou pritahovany smérem k sondé, roste pocet elektronu se zdpornou x-ovou
slozkou rychlosti. Z obou uvedenych obrazku je patrné, ze pro nizsi tlaky je
pocet elektront, které maji vyssi rychlost, vétsi. To je zpusobeno delsi stredni
volnou drahou, mezi srazkami, proto elektrony mohou mezi srazkami ziskat
v elektrickém poli vétsi rychlosti. Z tohoto duvodu také dochazi k vyssimu
poctu excita¢nich a ionizacnich srazek. Timto problémem jsme se podrobnéji
zabyvali ve vypoctech pomoci hybridnich modelu a nasledné pripravili pro
publikovani v [J4].

Modelovani smési Oz/Ar

V této podkapitole struéné zminime vysledky ziskané selfkonzistentnim mo-
delem pro smés Oy/Ar a prezentované na mezindrodni konferenci 17 In-
ternational Symposium on Plasma Chemistry v Kanadé a nésledné publiko-

vanych v [J11]. Vzhledem k neiplnosti informaci o srdzkovych procesech
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ve smési Og/Ar plazmatu se jednalo pouze o modelovou studii, kterd méla
predevsim podchytit vliv dvou typu nosicu zaporného nédboje na procesy
v plazmatu. Ve zminéné publikaci jsme se zabyvali zménou tloustky sheathu
v zavislosti na koncentraci zapornych kyslikovych iontu v pracovni oblasti.
Relativni koncentrace zapornych kyslikovych iontu O~ byla volena od 10%
az do 90%. Jak jiz bylo feceno, ze srazek byly uvazovdny pouze pruzné
rozptyly pro vsechny typy ¢éstic z duvodu nedostatku experimentalnich dat,
predevsim dat pro vzdajemné interakce mezi ionty. Experimentalni data k tém-
to simulacim byla ¢erpana prevazné z publikace [24] a ddle potom z publikaci
[41] a [52].
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Obrazek 3.8: Graf koncentrace
nabitych castic, relativni koncen-
trace zdpornych iontu O~ — 10%

Obrazek 3.9: Graf koncentrace
nabitych castic, relativni koncen-
trace zapornych iontu O~ — 90%

Vysledky nasich vypoctu jsou zobrazeny na obrazcich 3.8-3.11. Z duvodu
snazsiho porovnani ziskanych vysledku uvadime vysledky pouze pro rela-
tivni koncentrace negativnich iontu O~ 10% a 90%.

Na obrazcich 3.8 a 3.9 jsou znazornény koncentrace nabitych ¢astic v pra-
covni oblasti, na obréazcich 3.10 a 3.11 je pak zobrazeno rozlozeni hustoty
elektrického naboje jako funkce vzdélenosti od sondy.

Z uvedenych obrazku a jesté 1épe z obrézku v nasi publikaci [J10] je pa-
trné, Ze pro vétsi koncentrace zapornych iontt O~ je tloustka sheathu vétsi.
Na obrazcich 3.10 a 3.11 je mozné porovnat rozlozeni hustoty elektrického
naboje pro obé zminéné koncentrace O~. V piipadé nizsi koncentrace O~
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Obréazek 3.10: RozloZeni hustoty Obréazek 3.11: Rozlozeni hustoty
naboje, relativni koncentrace za- naboje, relativni koncentrace za-
pornych ionta O~ — 10% pornych ionta O~ — 90%

je prostorova hustota nédboje v oblasti sheathu vétsi nez v pripadé vyssich
koncentraci O~. Vysvétleni je mozné dostat pii pohledu na obrazky 3.8
a 3.9. Na obrazku 3.8, kde je nizkd koncentrace zapornych iontu O~ je
v oblasti sheathu velka koncentrace elektronu a nulova koncentrace kladnych
argonovych iontu. Z tohoto duvodu je prostorovy naboj tvoren z velké ¢ésti
vlastné jen elektrony.

Naproti tomu v piipadé velké koncentrace O~ v pracovni oblasti je celkovy
prostorovy naboj v oblasti sheathu sice také zaporny, ale jak je z obrazku
vidét, je mensi nez v prvnim piipadé. To je zpusobeno nizkou koncentraci
lehkych elektronu, které se v sheathu témeér vubec nevyskytuji, a také nizkou
koncentraci zapornych iontiu O~ v sheathu. V oblasti sheathu je koncentrace
zapornych iontu nizka z toho duvodu, ze tyto ionty dopadaji spolecné s elek-
trony na sondu, kterd je pritahuje, ale jsou oproti elektronim mnohem tézsi,
takze se ve sméru k sondé pohybuji pomaleji a jejich koncentrace v okoli
sondy klesa. Celkovy prostorovy naboj je tak nizsi, nez v pripadé nizsi kon-
centrace O~ a vySsi koncentrace elektronu.

Témito tivahami je téz mozné vysvétlit rizné tloustky sheathu v zdvislosti
na koncentraci zapornych kyslikovych ionti O~.

Vysledky ziskané pomoci ¢ésticového modelovani lze porovnat s vysledky

ziskanymi hybridnim modelem, popsanym v kapitole 5.
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3.2.2 Valcova a kulova geometrie

V této kapitole uvadime nékteré vysledky, ziskané vypocty ve valcové a
kulové geometrii. Valcovou geometrii jsme volili v nasich vypoctech proto, ze
v praxi se sonda valcového tvaru dosti casto pouziva naptiklad v diagnostice
plazmatu [69].

0.002 0.004 0.006 0.008 0.010
x[m]

oo

Obrazek 3.12: Koncentrace nabitych ¢astic — valcova geometrie
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Obrézek 3.13: Uhlové rozdélen rychlosti elektrontt v blizkosti vélcové sondy

ruznych rozmérti — normovano ke koncentraci castic

Na obréazcich 3.12 a 3.14 jsou znazornény koncentrace nabitych ¢astic v pra-

covni oblasti. Tyto vysledky mohou byt porovnany s fesenim diftizni rovnice,
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Obrazek 3.14: Koncentrace nabitych ¢éstic — kulova geometrie
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Obrézek 3.15: Uhlova rozdélent rychlosti elektronu v blizkosti kulové sondy

ruznych rozméru — normovano ke koncentraci ¢astic

znazornéné na obrazku 3.3. Jako polomér sond jsme v obou pripadech uva-
zovali hodnoty rs = 0,0001 m, tedy takovy rozmér, ktery se bézné pouziva
pri experimentech. Pro porovnani vysledku jsme tytéz vypocty provadeéli se
sondami s polomérem desetkrat vétsim, tedy s polomérem rg = 0,001 m.

Na obréazcich 3.13 a 3.15 jsou zobrazena thlova rozdéleni rychlosti elektronii
pro valcovou, resp. kulovou sondu pro oba zminéné poloméry rs. V obou
pripadech jsou modie zobrazeny vysledky pro sondy s polomérem 0,001 m,
cervené pro sondy s polomérem 0,0001 m a ¢erné jsou zobrazena teoretickd
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Maxwellova rozdéleni. Poloha v pracovni oblasti, odkud jsme ziskavali data,
byla zvolena uprostied sheathu, protoze zde byly patrné nejvétsi rozdily mezi
namodelovanymi vysledky. Bylo téz zjisténo, ze pri zvétseni poloméru sondy
desetkrat, vzrostla tloustka sheathu v obou pifpadech zhruba dvakrat.

Déle jsme se v praci [J7] zabyvali ihlovym rozdélenim rychlosti ¢astic v pra-
covni oblasti, opét pro ruzné vzdalenosti od sondy, ale také pro riuzné casové
kroky pro elektrony a ionty. Slo zde o srovnani vysledka z 1D a 2D modelu,
ale jak jiz bylo feceno, 2D modelem se podrobnéji zabyva dizertaéni prace

[38).

3.2.3 Porovnani vysledki ve vSech zminénych geomet-
riich

V publikaci [J2] jsme studovali energeticka rozdéleni elektront, rozdéleni je-

jich xz-ové slozky rychlosti a rozdéleni potencidlu pro ruzné geometrie — rovin-

nou, valcovou a kulovou a pro ruzné vzdalenosti od vnoreného substratu —

poloha piimo na substratu, ve stfedu a na okraji sheathu. V této kapitole jsou

prezentovany vysledky pro vSechny geometrie, ale pouze ve sttedu sheathu,

nebot zde jsou patrné nejvétsi rozdily.

10

0 0.0025 0.005 0.0075 0.01
x [m]

Obrazek 3.16: Rozlozeni potencialu v pracovni oblasti pro rovinnou, valcovou

a kulovou geometrii
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Na obrazku 3.16 je zobrazeno rozlozeni potencialu jako funkce vzdéalenosti
od sondy. Modfe je zobrazen potencidl pro rovinnou geometrii, zelené pro
valcovou a cervené pro kulovou geometrii. Na obrazcich 3.17 a 3.18 jsou zné-
zornéna rozdéleni z-ové slozky rychlosti a energeticka rozdéleni elektronu pro
vSechny zminéné geometrie. Barvy odpovidaji popisu, uvedenému vyse, navic
jsou zde jesté ¢ernou barvou zobrazena teoretickd Maxwellova rozdéleni.
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Obrazek 3.17: Rozdéleni z-ové Obréazek 3.18: Energeticka
slozky rychlosti elektronu pro rozdéleni elektronu pro ruzné
ruzné geometrie geometrie

Z obrazku 3.16 je vidét, ze nejvétsi potencidlovy spad je u kulové sondy. Tomu
odpovidaji i vysledky na obrazku 3.18, z néhoz je patrné, ze diky velkému
potencialovému spadu ziskavaji elektrony uprostied sheathu nejveétsi rychlost
oproti ostatnim geometriim. Diskuzi vsech ziskanych vysledku, tedy pro vse-
chny tfi polohy v pracovni oblasti — pfimo na vnotreném substratu, ve sttedu a
na okraji sheathu — a pro vSechny geometrie lze nalézt v jiz zminéné publikaci

12].

3.3 Neselfkonzistentni model

3.3.1 Rovinna geometrie

V této podkapitole uvadime vysledky vypoctu v argonovém plazmatu, ziskané
pomoci neselfkonzistentniho modelu.

Vysledky vypoéti byly prezentovany v rdmci mezindrodni konference 3274
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EPS Plasma Physics Conference v Tarragoné ve Spanélsku.

N@©) |

Obrézek 3.19: Uhlové rozdélent
rychlosti elektroni na povrchu

sondy
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Obrazek 3.21: Rozdéleni a-ové
slozky rychlosti elektroni na
povrchu sondy
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Obrézek 3.20: Uhlové rozdélent ry-
chlosti elektrontt 1 mm od povrchu

sondy
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Obrazek 3.22: Rozdéleni a-ové
slozky rychlosti elektront 1 mm od
povrchu sondy

V piispévku, z této konference jsme se zabyvali studiem thlového rozdéleni

rychlosti elektronu, dale rozdélenim jejich celkové rychlosti a rozdélenim -

ové komponenty rychlosti v zavislosti na vzdalenosti od substratu.

Hlavni pfednosti vypoctu pomoci neselfkonzistenttho modelu byla moznost

pouzi relativné vétstho poctu ¢dstic v blizkosti sondy, nebot pro vypocet

uhlovych a rychlostnich, resp. energetickych rozdéleni ¢astic je tireba ziskat

data od co nejvétsiho poctu castic v daném useku pracovni oblasti. Poc¢atecni



3.3. NESELFKONZISTENTNI MODEL o1

0.03 T T T T 0.014,

0.025 0.012

0.011
0.02

NEA, )

0.008~

N (v/vMaX)

0.015
0.006

0.01
0.004

0.005 0.002-

ViV, iy,
lax ax

Obrazek 3.23: Rozdéleni celkové Obréazek 3.24: Rozdéleni celkové
rychlosti elektroni na povrchu rychlosti elektroni 1 mm od po-
sondy vrchu sondy

rozlozeni potencialu v pracovni oblasti bylo ziskano z nasich diivéjsich self-
konzistentnich modelu. Vsechny obrézky jsou ptevzaty z publikace [J9] a
jsou normovany ke koncentraci ¢astic. Na obrazku 3.19 je zobrazeno uhlové
rozdéleni rychlosti elektronu ptimo na substratu, vlozeném do plazmatu, na
obrazku 3.20 pak stejné rozdéleni, ale ve vzdalenosti 1 mm od sondy, tedy
zhruba uprostied sheathu. Cervenou barvou jsou zobrazena vyse zminénd
uhlova rozdéleni, ¢ernd barva v obou piipadech pak odpovida teoretickému
Maxwellovu rozdéleni.

Obdobné na obrazcich 3.21 a 3.22 jsou modrou barvou zobrazena rozdéleni
x-ové slozky rychlosti elektronu pro ruzné vzdalenosti od sondy, ¢ernd barva
opét odpovida teoretickym Maxwellovym rozdélenim.

Na obrazcich 3.23 a 3.24 je zobrazeno ve vyse uvedenych barvach rozdéleni
celkovych rychlosti elektronti v zavislosti na vzdalenosti od vnofené sondy.
Ziskané vysledky odpovidaji vysledkum diskutovanym v predchozich kapi-
tolach, které se vénovaly selfkonzistentnimu modelovani v ruznych geomet-
riich. Pfimou diskuzi vysledku zde provadét nebudeme, §lo pouze o ovéreni
spolehlivosti tohoto modelu. Podrobnéjsi diskuzi lze nalézt v publikaci [J9].



Kapitola 4

Spojity model plazmatu

4.1 Uvod

V této kapitole se budeme vénovat vysledkum ziskanym pomoci jednodu-
chych spojitych modelu v argonovém plazmatu.

Spojitym modelovanim procesu v argonovém plazmatu se zabyva cela rada
autoru, napt. v publikacich [5, 64, 68]. Jak jiz bylo feceno, pro spojité mo-
dely se pouzivaji rovnice (1.15), (1.16) a (1.17), které lze Fesit podle jiz také
zminéného Scharfetterova-Gummelova algoritmu. Nyni ale musime dofesit
problém koeficienti D a p, tedy koeficientu diftize a pohyblivosti pro oba
typy ¢dstic, pouzivanych v nasich modelech, nebot ty ovliviiuji vlastnosti
plazmatu. Tyto hodnoty miuZzeme ziskat bud z experimentu nebo je uréit
teoreticky. My jsme hodnoty pohyblivosti pro kladné argonové ionty prevzali
z publikace [17], kde je pro vypocet uveden tzv. Frostuv vzorec:

G o)

Hodnoty parametru jy a a jsou uvedeny v tabulce 4.1. Velic¢ina F je intenzita
elektrického pole a p je tlak. Hodnoty pohyblivosti pro elektrony v argonovém
plazmatu byly vypocitany podle nésledujiciho aproximativniho vzorce, uve-
deného v [50]:

1,148-10°
He = 1,55 )
e P

(4.2)

92
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Tabulka 4.1: Hodnoty parametru a a g, prevzato ze [17]

Tont a plyn  pg [em? - V71571 q [torr - cm - V7]

He® He 9200 0,0400
Net Ne 3500 0,0400
Art  Ar 1460 0,0264

T, je teplota elektrontu uvadéna v kelvinech a p je tlak plynu v torrech.
Hodnoty diftiznich koeficienti D je mozné spocitat pomoci tzv. Einsteinova

VZorce:

o //Je,ik'BTe,i
= . .

Dei

; (4.3)
Tim jsou znamé vsSechny parametry nutné k vypoctu. V nasem piipadé jsme
tento jednoduchy spojity model pouzivali jen jako test pro vysledny hy-
bridni model. Ovérovali jsme ho na jiz otestovanych vysledcich z ¢asticového
modelovani s parametry vypoctu, které byly uplné stejné, jako v pripadé
casticového modelovani. Uvadime vysledky pro porovnani s ¢asticovymi mo-
dely pro rovinnou, valcovou i kulovou geometrii v 1D a oproti casticovym
modelum i ve 2D.

Tabulka 4.2: Parametry DC vyboje v argonu pouzité ve spojitém modelu

Modelovy plyn argon
Koncentrace ¢éstic 1-10% m=3
Tlak plynu 1 torr
Napéti na sondé +10V
Potencial neporuseného plazmatu 0V
Casovy krok pro elektrony 1-107% s
Casovy krok pro kladné ionty 1-107% s
Délka pracovni oblasti 1-1072 m

Polomér sond — vélcové i kulové ~ 1-107* m
Koeficienty fie, De z rovnice (4.1), resp. (4.3)
Koeficienty g, D; z rovnice (4.2), resp. (4.3)
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4.2 1D Spojity model

V této kapitole popiseme metodu feseni 1D spojitého modelu pomoci zminé-
ného Scharfetterova-Gummelova exponencialniho algoritmu.
Obecné muzeme rovnici (1.15) v jednodimenzionadlnim piipadé napsat pro
jednoduchost ve tvaru pro jeden typ céastic takto:

on 1 9(¢"7,)

kde ¢ je obecné soutadnice an = 0, 1, 2 pro rovinnou, valcovou, resp. kulovou
geometrii.
Rovnici (1.16) prepiseme jako:

on

Jg =bn — o (b==xpE,,a=D,). (4.5)
q

Rovnici (4.5) upravime pomoci Scharfetterova-Gummelova exponencidlniho

algoritmu na tvar:

biv1/2 i1 — niexp(_pi+1/2>}
1 — exp(—piy1/2)

Jiv1/2 = (4.6)

Po diskretizaci rovnice (4.4) a dosazeni za tok ¢éstic z diskretizované rovnice
(4.6) dostavame soustavu linedrnich rovnic pro jednu nezndmou — pro koncen-
traci castic n. Tato rovnice, jak jiz bylo fec¢eno, se da jednoduse numericky
fesit pomoci tzv. Thomasova algoritmu [3], nebot se jedné o ti{diagonaln{
problém. Vyse popsany postup a vysledky jsou diskutovany v nasledujicich

kapitoldach, vénujicich se ruznym geometriim studovaného problému.

4.2.1 Rovinna geometrie

Nejjednodussim pripadem pro studium je jednodimenzionalni problém v ro-

vinné geometrii. Rovnice (4.4) a (4.5) prepiseme do tvaru:

on  0j,

En + e 0, (4.7)
, on
Jr=bn—a—, (b=+pE,,a=D). (4.8)

ox
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V rovnici (4.7) jsme pro jednoduchost polozili r = 0. Protoze vypocty provéa-
dime pouze v jedné dimenzi, neni nutné u toku ¢astic pouzivat index. Vyse
uvedenym postupem obé rovnice zdiskretizujeme a dostaneme tak rovnici
vhodnou pro Thomasuv algoritmus:

+ —
Nikt1 — Nik  Xi Mgt k1 + X Nim1 g1 + XN e

=0 4.9
At + Az ’ (4.9)
kde
+ biy1/2
X = , (4.10)
1- exp(—p,;_,_l/z)
bi— —Pi
X; _ 1/2 eXp( P +1/2)’ (411)
1 - eXp<—Pz‘—1/2)
X; = =X exp(—pit12) — X exp(pi_1/2), (4.12)
bit1/2
piviz = ————Aw. (4.13)
Ai+1/2
lOX 10" _
of S
8t ,/"
7+ ,’I
G, Y,
‘?é .
o 47 ]
3r Ill
2t ,/' ,'l 7 — 501075 ||
' I A -_— 2,5.10758
1y 0 — 5,010 s
y S ‘ ‘ — 1,0.107%s
% 0.002 0.004 . 0.006 0.008 0.010

Obrazek 4.1: Casovy vyvoj koncentrace elektronu a iontu — rovinna sonda
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4.2.2 Valcova geometrie

Pro véalcovou geometrii dostavame podle vztahu (4.4) nésledujici vyjadient

rovnice kontinuity:

on 10
—+—-——(pj,) = 0. 4.14

Rovnice pro tok ¢éstic zustava stejnd jako v pripadé rovinné geometrie:

on
Jp="bn —a—, (b==%puE, a=D). (4.15)
dp
Zdiskretizovana rovnice kontinuity ve valcové geometrii, vhodna pro reSeni

Thomasovym algoritmem ma nésledujici tvar:

N k1 — Nk n 1 ) Pi+71i+1,k+1 + P nicip+1 + Pinig =0. (4.16)
At (n+ib) Ap o

Koeficienty P;t, P, P¢ a p; zustavaji v pifpadé valcové geometrie stejné jako

v predchozim pripadé. Veli¢ina rg je polomér sondy.

14
1010 : : -

n [m_3]
u

4
(]

— 5,0.107°s H
— 1,010%s

0.002 0.004 0.006 0.008 0.010
x [m]

[}
"

'y

1 ¥ |

) — 50.10°s
L]

'y

]

'

o

Obrézek 4.2: Casovy vyvoj koncentrace elektroni a ionti — valcové sonda
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4.2.3 Kulova geometrie
V kulové geometrii muzeme rovnici kontinuity (4.4) vyjadiit v nésledujicim
(4.17)

tvaru:
0 10 )

ot  r20r

Rovnice pro tok ¢astic zustdva opét stejna tak jako v obou predchozich

pripadech:
(4.18)

on
= bn — a—". b= +uE, a= D).
Jr=bn—az ( pEy a=D)

Opét zdiskretizujeme rovnici kontinuity, tentokrat v kulové geometrii, aby-

chom ji mohli vytesit pomoci Thomasova algoritmu:

+ —
Rimig1p1 + Ry ni—q pr + RNy g

Ni k1 — Nik n 1
At (rs + iAr)? Ar

Koeficienty R}, R; , RS a p; zustévaji i v pripadé kulové geometrie nezménény.

=0. (4.19)

Polomeér sondy je opét rq.

14

lOX 10

n [m_s]

— 5,010 %5 {
— 1,0107%s

0.010

0.008

0.006

3

0.002 0.004
x [m]

oo

Obrézek 4.3: Casovy vyvoj koncentrace elektront a iontd — kulova sonda

Na obrazcich 4.1-4.3 jsou zobrazeny grafy casovych vyvoju koncentraci elek-
tronu a kladnych argonovych iontu v celé pracovni oblasti pro ruzné geo-



4.3. 2D SPOJITY MODEL 58

metrie. V ptipadé valcové a kulové geometrie byly zvoleny pruméry sond,
vlozenych do plazmatu, 0,0001 m, tedy takovy rozmeér, ktery se bézné pouziva
prii experimentech. Z uvedenych obrazku je patrné, ze nejrychleji se dostane-
me k ustdlenému stavu v kulové geometrii.

Tyto vysledky jsou zde uvedeny pouze jako testové, pro moznost porovnani
s TeSenim difizni rovnice, uvedenym na obrazku 3.3. Z porovnani vyplyva,

Ze nami vytvoreny spojity model je v poradku.

4.3 2D Spojity model

V této kapitole kratce popiseme vysledky ziskané pomoci 2D spojitého mode-
lu v rovinné a valcové geometrii. Kulovou geometrii jsme se ve 2D nezabyvali,

tato geometrie ve dvou prostorovych dimenzich nema smysl.

4.3.1 Rovinna geometrie

Ve dvou prostorovych dimenzich musime rovnici kontinuity (1.15) prepsat do

nasledujiciho tvaru:

on 0 on 0 on

Nyni mame dveé slozky intenzity elektrického pole a také toku castic. Déle zde
existuji dvé prostorové souradnice, z tohoto diuvodu musime zvolit prostorovy
krok pro oba sméry. V nasem pripadé jsme volili ¢tvercovou sit, tedy:

Axr =Az = Ah

Rovnici (4.20) prepiseme do tvaru vhodného pro feseni prostiedky nume-
rické matematiky, predevsim provedeme diskretizaci a po nékolika drobnych

Upravach ji prevedeme na tvar:

k+1 C C + . k+1 - k+1

i idMim1y
+, k+1 - k+1 __ _k
—aYiing i —aYyniio = ng, (4.21)

kde o = At/Ah. Koeficienty X, X;"., X, spole¢né s , novymi* koeficienty

i “Vigo i
pro druhou prostorovou soutadnici YZC;, YZ-,J;, Y;; maji stejny vyznam a formu

vyjadreni jako v piipadé 1D geometrii.
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Tuto rovnici nemuzeme jiz jednoduse fesit pomoci Thomasova algoritmu, pro
jeji vyteseni jsme zvolili Jacobiho iteraéni metodu [3]. Obdobné nemuzeme
jednoduchym diferenénim schématem fesit Poissonovu rovnici (1.17). Tuto

eliptickou parcialni diferencialni rovnici prevedeme na tvar:

e _ AR% e

1
+ - k k k k

a vyresime ji opét Jacobiho itera¢ni metodou.

10.0
14
.
9 12
10
75
8
= 6
@ C
S 50 ‘ <
> 2
0
258 -2
p -4
-6
25 5.0 7.5 10.0
x[10_3 m]

Obrazek 4.4: Rozlozeni elektrického potencidlu v okoli dvou substratu
ruznych velikosti

Na obrézku 4.4 je zobrazeno rozlozeni elektrického potencidlu v okoli dvou
substratu ruznych velikosti, vnofenych do plazmatu. Na obou téchto sub-
stratech je odlisny potecidl; +15 V a —7 V.

Toto geometrické usporadani by mohlo byt vhodné naptiklad pro méreni
v plazmatu pomoci dvou sond, ptipadné pfi meérenich ¢ aplikacich, kde
se vyuzivaji substraty ruznych velikosti. Dalsim vhodnym usporadanim by
mohlo byt naptiklad ,,pole“ sond, tedy systém nékolika sond tifeba i ruznych
rozmeéru, umisténych vedle sebe nebo proti sobé. Pomoci tohoto modelu by
bylo mozné tesit i nékteré problémy vyboju v tryskach.
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4.3.2 Valcova geometrie

Budeme se zabyvat valcovou geometrii ve dvou rozmeérech p, z. Vélcova geo-
metrie je vyhodna proto, ze pii redlnych experimentech, naptiklad pti méreni
charakteristik plazmatu, se dosti casto pouziva praveé valcova sonda.

Vlozenim rovnice (4.5) do rovnice (4.4) a rozepsanim ve 2D valcové geometrii,

dostavame pro rovnici kontinuity nasledujici vztah:

on 0 on
R E —pD— — | —punE, — D— | =0. 4.2
—l—pp( pupnkE, —p 8p>+8z< unk, 8z> 0 (4.23)

Opét zde existuji dvé slozky intenzity elektrického pole a toku ¢astic. Volili
jsme takovou orientaci, ze cely problém je rotacné symetricky kolem osy z,
tedy problém vlastné fesime v prostoru proménnych pz. Tak jako v piipadé

2D rovinné geometrie jsme volili ¢tvercovou sit, tedy:
Ap=Az = Ah.

Rovnici (4.23) stejné jako v predchozim piipadé zdiskretizujeme a po malych

upravach prevedeme na tvar vhodny pro numericky vypocet:

k+1( a c c a k1
nftt (1 — % pC_az0) - — % __prpkil
& rs +iAh 7 bd ro +1AR" B
a
Pl —aZtnl Tt —aZonl T = nk. 4.24
Ts + ZAh/ 27,7 1 17.] 7‘7.] Z7]+1 7‘7.] ZJ 1 ZJ’ ( )

kde stejné jako v predchozim piipadé je « = At/Ah a rs je polomér sondy.
Koeficienty PZC;, P;;, P, jsou zavedeny pro soutradnici p a koeficienty Zgj, Z;’Fj,
Z;; pak pro soufadnici z, oba maji opét stejné vyjddreni, tak jako v pripadé
2D rovinnd geometrie. Reseni vyse uvedené rovnice stejné jako feseni Pois-
sonovy rovnice jsme provedli opét Jacobiho iteraé¢ni metodou. Vyjadieni Pois-
sonovy rovnice pro Jacobiho itera¢ni metodu je tentokrat trochu slozitéjsi nez

v ptipadé 2D rovinné geometrie:

1 Ah Ah
Ukt — |yt (1 - ——° Ukt (14— /7%
b 4 [ i=LJ 2(rs + iAh) T\ 2(rs + iAh) *
| & AR* e _
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Obrazek 4.5: Potencial v okoli valcové sondy
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Obrazek 4.6: Koncentrace elek- Obrézek 4.7: Koncentrace iontu
tronu v okoli valcové sondy v okoli valcové sondy

Na obrazcich 4.5-4.7 jsou zobrazeny nékteré vysledky, které jsme obdrzeli
z 2D spojitého modelu ve valcové geometrii.

Jako priklad uvadime rozlozeni potencidlu v pracovni oblasti v okoli valcové
sondy s polomérem 0,0001 m, obrézek 4.5. Na obrazcich 4.6 a 4.7 jsou pak

zobrazeny koncentrace elektronu a kladnych argonovych iontu v okoli sondy
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zminéného poloméru a ve stejné velké pracovni oblasti. Jak je z obrazku
patrné, rozlozeni koncentraci nabitych ¢astic opét dobte souhlasi s feSenim

diftizni rovnice, uvedené na obrazku 3.3.



Kapitola 5

Hybridni model plazmatu

5.1 Uvod

Hlavnim cilem predklddané dizertacni prace bylo vytvorit hybridni model
[45, 53, b5, 61], pro pouziti ve fyzice nizkoteplotniho plazmatu. Jak jiz bylo
zminéno v predchozich kapitolach, hybridni model zde chapeme jako kom-
binaci ¢asticového a spojitého modelovani. V této kapitole uvadime prvni
vysledky ziskané pravé pomoci této metody. Ziskané vysledky byly prezen-
tovany na WDS’06 — Week of Doctoral Students 2006 a nésledné publikovany
v [J13]. V nésledujici kapitole jsou uz potom prezentovany aplikace ndmi
vytvoreného hybridniho modelu na konkrétni fyzikalni problémy.

Jak jiz bylo diive napsano, v nasem pojeti hybridniho modelu je zakladni
myslenkou rozdélit castice na tzv. ,,pomalé“ a ,,rychlé“. Mezi pomalé céstice
pattily kladné argonové ionty, v pfipadé modelovani smési Oy /Ar také zapor-
né kyslikové ionty a elektrony, které maji energie nizsi, nez je ioniza¢ni energie
pro argon, tedy F; < 15,76 eV. Naopak elektrony s energii minimalné rovnou
nebo vétsi nez Fj, pattily mezi rychlé ¢astice. Pomalé ¢astice byly simulovany
pomoci spojitého modelovani, zatimco rychlé castice pak pomoci modelovani

¢asticového.

5.2 Reseni hybridniho modelu

Postup, jakym vypocet probihal, je detailnéji naznacen na obréazku 1.6. Vypo-
cet zaCind ve spojité ¢asti modelu, do néhoz jsou vstupem tidaje o koncentraci

63
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nabitych castic a libovolna hodnota koeficientu r, a r;. Po prvnim kroku
se pomoci spojitého modelu vypocitaji nové hodnoty koncentraci nabitych
¢éstic. Ty pak déle slouzi pro vypocet Poissonovy rovnice (1.17). Poissonovu
rovnici pro vypocty pomoci hybridniho modelu je nutné upravit z (1.17) na

tvar:

VU = —E(ni — Ne — Ne fast ) (5.1)
€o

kde ne fast je koncentrace rychlych elektrond.
Na pocatku vypoctu musime koncentraci téchto rychlych elektronu néjakym
zpusobem odhadnout. Vychazeli jsme z predpokladu, ze rozdéleni rychlosti
¢astic lze vypocitat ze vzorce (3.1). Vypocet vede na feSeni tzv. Gaussova
integrélu, ktery je fesitelny pomoci gamma funkce (5.3). Pouzitim tohoto
vypoctu ovsem dostaneme rozdéleni rychlosti ¢astic v intervalu od nuly do
nekonecna. My ale potfebujeme pro nase vypocty pouze ty castice, jejichz
energie je vetsi nez Fj, zajima nas tedy pouze ,,jista“ c¢ast Maxwellovy roz-

délovaci funkce. Tento vypocet jsme proto provedli pomoci neiplné gamma

funkce:
_aw) 1 [
P(a,z) = = / tle~tdt,  (a > 0), (5.2)
P(a) — T(a))
kde T'(a) je gamma funkce:
I(a) = / 1ot tdy. (5.3)

0

Pomoci netiplné gamma funkce (5.2) dokazeme zjistit pocet Castic s energiemi
od nuly do ioniza¢ni energie E; a déale tento pocet odec¢teme od poctu vsech
castic s energiemi v intervalu od nuly do nekone¢na. Timto jednoduchym po-
stupem zjistime pocet ¢astic s energiemi od ionizacni energie F; do nekonecna,
tedy koncentraci rychlych elektront.

Timto vypoctem bylo zjisténo, zZe:

AP = | P(1,5,Ey = 15,76 eV) — P(1,5, E5) | = 0,1%,

tzn. ze zhruba 0,001 z celkového poctu vSech elektront je rychlych, tj. majicich

energie vétsi nebo rovné nez F;.
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Tento pocet rychlych elektronu je mozné predpokladat na poc¢atku vypoctu
a pro tok cCéastic ze zdroje, tedy v pripadech, kdy je plazma nenarusené.
Budeme tedy presné znat pocet rychlych elektronu, které budou prichézet
kazdy ¢asovy krok do pracovni oblasti. Behem dalsich vypoctu uz ale musime
pocet rychlych elektront zjistovat tak, Ze budeme sledovat energie rychlych
elektronu a po kazdém kroku, kdy dojde ke srazce téchto elektronti s neutralni
castici, zjistime, zda je jejich energie mensi nebo vétsi, nez ionizaéni energie
E;. Na zékladé toho rozhodneme, zda elektron zafadime jiz mezi pomalé
elektrony nebo zustane jesté v kategorii rychlych elektronu. Pravé popsany
postup vypoctu obstarava casticova cast hybridniho modelu, ve spojité ¢asti
modelu pak dopocitavame koncentrace a toky ¢éstic v pracovni oblasti.

Pokud bychom meéli tedy jesté jednou shrnout, co ktera ¢ast hybridniho mo-

delu vykonava, schéma by vypadalo nasledovné:
o Ciésticové ¢ast hybridntho modelu

V této casti modelu se pocitaji pohybové rovnice pomoci
Verletova algoritmu pro rychlé elektrony. Déle se v této ¢asti
modelu realizuji srazky mezi ¢asticemi a zjistuje se tak pocet
noveé vzniklych pomalych a rychlych ¢éstic, ktery je pak vstu-
pem do rovnic kontinuity a Poissonovy rovnice. Z ni dopoci-
tame rozlozeni elektrického pole.

e Spojita ¢ast hybridniho modelu

Pomoci této casti hybridniho modelu pocitdme Scharfettero-
vym-Gummelovym algoritmem ,,upravené“ rovnice kontinu-
ity, ¢imz dostavame hodnoty koncentraci pomalych ¢astic,
které jsou déle vstupem do Poissonovy rovnice.

5.3 Vysledky z hybridniho modelu

V tomto odstavci kratce popiseme prvni vysledky, ziskané pomoci hybridniho
modelu. Jednalo se opét o model argonového plazmatu, ale tentokrat byly
vypocty provadény pro kladné i zaporné predpéti, vlozené na rovinnou sondu.
Na obrazku 5.1 je zobrazena intenzita elektrického pole pro predpéti +10 V
(Cervena barva) a pro —10 V (modré barva). Z obrézku je patrné, ze pro



5.3. VYSLEDKY Z HYBRIDNIHO MODELU 66

5000

- 410V

4000 — 10V |

30001

2000

1000-

E[V.m Y]
o

-1000

-20001

-3000

-4000 : : : :
0 0002 0004 0006 0008 001

x[m]

Obrazek 5.1: Intenzita elektrického pole

zaporné napéti na sondeé elektricky potencial neklesa tak rychle, jako je tomu
v pripadé kladného napéti. To je zpusobeno tim, ze se pobliz sondy nyni
nachdzeji tézsi ionty, které se pohybuji pomaleji a proto snizuji celkovy naboj
v okoli vlozené sondy a pokles potencidlu neni proto tak vyrazny.

Na obrazcich 5.2 a 5.3 jsou zobrazeny toky castic — elektronu a kladnych
argonovych iontu, opét pro kladné a zaporné predpéti vlozené na sondu. Pti
pohledu na obrazek 5.2, ktery ukazuje tok pomalych elektronu v pracovni
oblasti a vysledky porovname pro kladné a zaporné predpéti, zjistime, ze
tento tok je nizsi pravé pro kladné predpéti. Tento jev je zpusoben tim, ze
pri kladném napéti na sondé prechézeji urychlované elektrony ze skupiny
pomalych elektront do skupiny rychlych elektronu a proto se tok pomalych
elektront snizuje. S rostouci rychlosti prirozené klesa i koncentrace rychlych
elektronti, nebot celkovy tok ¢dstic je konstantni. Naproti tomu pro zdporné
napéti, dochazi k opa¢nému procesu: rychlé elektrony, které pronikaji do
sheathu, jsou elektrickym polem zpomaleny a prechazeji do skupiny pomalych
elektront.

U kladnych argonovych iontu je situace jednodussi. Jiz pro mala kladnd
napéti je jejich tok na sondu prakticky nulovy, jejich tepelnd energie je totiz
mnohem nizsi nez energie elektronu.

Nize uvedeny obrazek 5.4 ilustruje dalsi jev. Presdhne-li energie elektronu
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Obrazek 5.2: Tok pomalych elek- Obrazek 5.3: Tok kladnych ar-

tronu v pracovni oblasti gonovych iontu v pracovni oblasti

excita¢ni a ionizaCni energie neutralnich atomu, k ¢emuz dochazi castéji
v pripadé kladného napéti na sondé, dochazi k nepruznym srazkam a tim
pak také k ubytku jejich toku.
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Obrazek 5.4: Tok rychlych elektront v pracovni oblasti

Vsechny uvedené obrazky a grafy zobrazujici prubéhy koncentraci vSech typu
¢astic, tedy jak pomalych, tak i rychlych lze nalézt v publikaci [J13].
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Obréazek 5.7: Pocet ionizacnich sréazek — rychlé elektrony

Na obrézcich 5.5, 5.6 a 5.7 jsou zobrazeny pocty srazek rychlych elektronu
s neutralnimi casticemi v oblasti sheathu pro kladné i zaporné predpéti
na sondé. Kiivky nakreslené cervenou barvou odpovidaji kladnému napéti
na sondé, modré kiivky potom napéti zapornému. Z uvedenych obréazku je
ziejmé, ze skutecné v pripadé privedeného kladného napéti dochazi k narustu
vsech typu srazek v oblasti sheathu. V ptipadé pruzného rozptylu lze po-
zorovat narust, ktery ovsem neni tak velky, jako v pripadé excita¢nich nebo
ioniza¢nich srazek. Nejvétsi narust je zfejmy u ionizacnich srazek, zobraze-



5.3. VYSLEDKY Z HYBRIDNIHO MODELU 69

nych v grafu 5.7. To je zpusobeno tim, co jsme jiz difve popisovali, totiz ze
energie elektronu v ptipadé kladného napéti na sondé roste a vzrusta tak
pravdépodobnost excitacnich a ionizacnich srazek.

V tabulce 5.1 uvadime prumérné relativni po¢ty pruznych, excitaénich a ion-
izaCnich srazek pro ruzné hodnoty kladného napéti, privedeného na sondu.
7 uvedené tabulky je patrné, ze skutecné s rostoucim napétim roste pocet ion-

Tabulka 5.1: Tabulka relativniho poctu srazek rychlych elektront pro ruzna
napéti na sondeé
Napeéti [V] Pruznd srazka (%] Excitace [%] Ionizace [%]

+30 92,02 2,82 5,16
+20 92,32 2,81 4,87
+10 92,79 2,80 4,41
+5 93,31 2,78 3,90

izacnich a excitac¢nich srazek a klesa tak pocet pruznych srazek, jak bylo jiz
diive popisovano a vysvétleno. Z tabulky ale muzeme téz vidét, ze pocet ex-
citac¢nich srazek roste pomaleji nez pocet srazek ionizacnich. Mozné vysvéleni
nabizi pohled na obrézek 1.1, kde je vidét, ze pro rostouci energie castic
uc¢inné prutrezy pro excitacni srazky jsou nizsi nez v pripadé ionizac¢nich
srazek, kde s rostouci energif u¢inny prurez reakce roste, alespon do hodnoty
30 eV. To jsou zhruba energie, které se v nasich modelech mohou vyskytnout.
Samoziejmeé, ze tcinné prutezy vSech zminovanych reakei od urcité hodnoty
energie klesaji — [11], [49].

Na zaveér v tabulce 5.2 uvddime casovy test porovnani vSech typt modelu
v zavislosti na tlaku modelového plynu. Se zvysujicim se tlakem se méni
stfedni volna dréaha srazek a celkové roste doba ustaleni vypoctu. Z tabul-

Tabulka 5.2: Porovnani rychlosti jednotlivych modelu — zavislost na tlaku

Tlak/model Césticovy model  Spojity model Hybridni model
0,1 torr ~ 14h ~12,5s ~ 0,2h
1,0 torr ~ 156h ~ 12,7 s 1,7h
10,0 torr ~ 159,6 h ~ 13,0 s 19,3 h

Q

Q
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ky je patrné, ze pomoci hybridniho modelu byl vypocet oproti ¢asticovym
vypoctum urychlen zhruba osmkrat. U spojitého modelu se cas vypoctu
v zavislosti na tlaku neméni z toho duvodu, Ze zde nejsou generovany srazky
a proto nedochézi k prodlouzeni ¢asu vypoctu.

Uvedeny test byly provadén na pocitaci AMD Sempron 2800, 512 MB RAM.



Kapitola 6

Prakticka aplikace hybridniho
modelu

Tato kapitola obsahuje nékteré mozné aplikace nami vytvoreného hybridniho
modelu plazmatu. PopiSeme zde vysledky simulaci pro nékteré konkrétni
feSené fyzikalni problémy, jako naptiklad modelovani procesu za stiednich
a vyssich tlaki, modelovani smési kyslikovo-argonového plazmatu nebo mo-
delovani procesi v RF vyboji. Nékteré z vysledku byly publikovany bud
v mezinarodnich védeckych ¢asopisech nebo jako prispévky na ruznych me-

zindrodnich konferencich.

6.1 Modelovani argonového plazmatu za vys-
sich tlaku

Jak jsme se jiz zminili v ivodni kapitole, plazma se v souc¢asné dobé vyuziva
v §iroké radé prumyslovych aplikaci, ale nejen v nich. Z tohoto duvodu by
bylo vyhodné zapalovat vyboj a vyuzivat tak plazma pri normalnim, tedy
atmosférickém tlaku. Toto vyuziti by bylo vyhodné zejména v prumyslu pii
plazmatickém opracovani materialu, dale napriklad pii opracovavani textilii
nebo v lékarstvi a biologii pro likvidaci nebezpeénych bakterii. V soucasné
dobé se jiz nékteré aplikace ve fyzice plazmatu realizuji pravée za vyssich
tlakt a experimentalni vyzkum v této oblasti intenzivné probihd. Z tohoto
duvodu je ovSem tfeba také teoreticky vyzkum procesu, které se za téchto
vyssich, pripadné atmosférickych tlaku v plazmatu odehravaji. Pro tyto ucely

71
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se velice dobte daji vyuzit prostifedky pocitacového modelovani.
Pocitacovym modelovanim procesu za nizsich az stfednich tlaka jsme se
zabyvali napiiklad v publikaci [J10]. Jednalo se o modelovani smési elek-
tronegativniho plazmatu pro tlaky 1+10 torr a s ruznymi koncentracemi neg-
ativnich iontu. V tomto pripadé byly vysledky ziskavany pomoci ¢asticového
modelovani. Bohuzel ale se pro tyto vypocty casticovy pristup piilis nehodi
z duvodu velké ¢asové naroc¢nosti vypoctu. Pti vyssich tlacich totiz dochézi
v plazmatu k vyssimu poctu srazek nabitych ¢astic s neutralnimi c¢asticemi
a doba konvergence k ustalenému stavu je proto mnohem delsi a diky tomu
silné narusta doba vypoctu.

7 tohoto duvodu jsme se pro tyto vypocty pokusili pouzit techniku hy-
bridniho modelovani. Sice zde existuje ¢asticova cast realizujici srazky mezi
nabitymi a neutralnimi ¢asticemi které prodluzuji dobu vypoctu, ta ale ob-
sahuje pouze rychlé elektrony, nebot pomalé elektrony a kladné argonové
ionty jsou modelovany spojitym pristupem. Nékteré ziskané vysledky z téchto
vypocétu byly opét publikovdny bud v mezindrodnich védeckych éasopisech
nebo na mezinarodnich konferencich ve formé tstnich ¢i posterovych prispév-
ku, viz napt. [J3], [J4] nebo [J20].

V tomto odstavci popiseme nékteré vysledky modelovani za strednich az
vyssich tlaki, ziskané pomoci hybridniho modelu. Jednalo se opét o model
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Obrazek 6.1: Rozlozeni potencidlu v pracovni oblasti pro ruzné tlaky
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argonového plazmatu v rovinné geometrii, predpéti na sondé bylo zvoleno
+10 V a tlak modelového plynu v rozmezi 1 =+ 20 torr.
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Obrazek 6.2: Tok elektronu v pra-
covni oblasti
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Obrazek 6.4: Pocet pruznych
srazek pro ruzné tlaky
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Obrazek 6.3: Tok kladnych iontu

v pracovni oblasti
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Obrazek 6.5: Pocet excitacnich

srazek pro ruzné tlaky

Na obrazku 6.1 je zobrazeno rozlozeni potencidlu v pracovni oblasti pro ruzné
tlaky. Je vidét, ze pro vyssi tlaky je tloustka sheathu uzsi neZ pro nizsi
tlaky. V literatufe [47] je uvedeno, Ze tloustka sheathu je zhruba timérnd
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Obrazek 6.6: Pocet ionizacnich srazek pro ruzné tlaky

paté odmocniné sttedni volné drahy iontu. OvSem toto plati pro piipad, kdy
je na sondé zaporné predpéti. V nasem piipadé, kdy je na sondé kladné
predpéti, tloustka sheathu pro rostouci tlak také klesi. Tento jev muze byt
vysvétlen tak, ze pro vyssi tlaky je v okoli vnorené sondy vyssi koncentrace
elektronu, protoze pti castéjsich srazkach s neutralnimi casticemi se kromé
elektronu, pohybujicich se smérem k sondé, objevuje i narustajici pocet elek-
tronu, pohybujicich se smérem od sondy. Tedy v pripadé vyssich tlaku se
v okolf sondy v disledku srézek hromad{ zaporny prostorovy néboj tloustka
sheathu klesa.

Na obrazcich 6.2 a 6.3 jsou znazornény toky pomalych elektroni a kladnych
argonovych iontu. Z obrazku 6.2 je vidét, ze pti vyssich tlacich je tok elek-
tronu vyssi nez pii nizsich tlacich. Tento vysledek koresponduje s tim, ze
v okoli sondy je vyssi koncentrace elektronu z duvodu uvedenych vyse a tak
za urcity cas dopadd na plochu vétsi pocet castic. Tok kladnych argonovych
iontu (obrézek 6.3) v oblasti sheathu je nulovy v obou uvedenych piipadech,
protoze kladnd sonda je z oblasti odpuzuje. Z obrazku je téz patrné, ze tok
argonovych iotu roste za sheathem rychleji pro vyssi tlaky, coz je zpusobeno
opét vyssi koncentraci téchto iontu v pracovni oblasti.

Na obrazcich 6.4, 6.5 a 6.6 jsou zobrazeny pocty srazek rychlych elektronu

s neutralnimi casticemi pro ruzné tlaky modelového plynu. Je znamo, ze pri
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vyssich tlacich klesa sttedni volnd draha castic a dochéazi tak k vyssimu poctu
srazek. To je dobfe vidét na vSech zminénych obréazcich, kde opravdu pri
vyssich tlacich narusta pocet vSech srazek. Vyrazny narust lze dle ocekavani
pozorovat u pruznych srazek, nebot by mél klesat celkovy pocet excitacnich a
ioniza¢nich srazek. Ocekavali bychom, ze pro vyssi tlaky budou rychlé elek-
trony rychleji ztracet svou energii a nebudou mit dostatek energie na ex-
citaci a tim spiSe na ionizaci neutralniho atomu a tedy z tohoto duvodu
bude klesat pocet nepruznych srazek. Na obrazcich 6.5 a 6.6 je ale vidét, ze
tomu tak neni. Tento vysledek je prekvapivy, ovSem i zde je mozné dospét
k pravdépodobnému vysvétleni celého problému. Podle vzorce pro vypocet
stfedni volné drahy [26]:

p— (6.1)

no
kde o je ucinny prufez reakce je vidét, ze stfedni volnd draha je neprimo
umeérna soucinu koncentrace neutralnich ¢éstic a uc¢inného prurezu reakce.
ﬂéinny prutez reakce, jak jiz bylo napsano a jak je vidét z obrazku 1.1,
zavisi na energii castice. S rostouci koncentraci neutralnich ¢astic n klesa
stfedni energie elektronu a tedy i U¢inny prufez ¢ pro excitaci a ionizaci.
Muzeme ale predpokladat ze existuje jakasi kritickd hodnota koncentrace,
kdy je stfedni volna draha pro nepruzny rozptyl minimalni. Mohou ale exis-
tovat i jind vysvétleni zminéného problému, nebot zde urcité hraji dulezitou
roli i dalsi jevy, protoze s tlakem se méni i ostatni parametry plazmatu —
zejména stupen ionizace, ale i podil metastabilnich ¢éstic, atd.

Timto zajimavym problémem bychom se s pomoci hybridniho modelu mi-
mojiné radi zabyvali v nékteré z nasich dalsich praci.

6.2 Modelovani smési O,/Ar

V této kapitole struéné popiseme vysledky modelovani pomoci hybridniho
modelu ve smési Oz/Ar plazmatu. Této problematice jsme se jiz vénovali
v kapitole o ¢asticovém modelovani, kde jsme také naznacovali, ze pozdéji
provedeme srovnani vysledku c¢ésticového a hybridniho modelu. Na rozdil
od c¢asticového modelu jsou zde prezentovany vysledky vedle rovinné geome-

trie i pro zbyvajici dvé geometrie, tj. valcovou a kulovou geometrii. Déle jsou
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uvedeny nékteré vysledky ziskané hybridnim modelem ve 2D pro valcovou ge-
ometrii. Oproti ¢dsticovym modeliim jsou zde také vyobrazeny grafy reprezen-
tujici jednotlivé proudy tekouci na sondu pro ruzné koncentrace zapornych
kyslikovych iontu O~.

Postup feseni tohoto problému je v podstaté stejny jako v predchozich piipa-
dech. Pomoci Scharfetterova-Gummelova algoritmu se vyfesi rovnice (1.15)
a (1.16). Pouze u Poissonovy rovnice (1.17) dojde ke zméné na pravé strané,
nebot nyni mame v modelu navic zaporné kyslikové ionty. Poissonovu rovnici

se zapoctenim zapornych kyslikovych iontu prepiSeme do nasledujiciho tvaru:

ViU = —E(n;r — N — Ne — Mo fast)- (6.2)
€o
Parametry tohoto vyboje jsou stejné jako v ptripadé spojitého modelu smési
Oy /Ar.
V nize uvedenych obrazcich jsou zobrazeny vysledky nasich vypoctu. Tyto
vysledky zde nebudeme jiz diskutovat, nebot bychom pouze opakovali ar-
gumenty z kapitoly, kde jsme se zabyvali ¢dsticovym modelovanim ve smési

plazmatu Oy/Ar.

80

X [10_3 m] 10 20

Obrazek 6.7: Potencial pro ruzné koncentrace negativnich iontu

Na obrazku 6.7 je zobrazen prubéh potencialu v pracovni oblasti pro viechny

zminované geometrie — rovinnou, valcovou i kulovou — a pro nékteré vybrané
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Obrazek 6.8: Koncentrace castic, Obrazek 6.9: Koncentrace cCastic,
rovinnd sonda — 10% O~ rovinnd sonda — 90% O~

koncentrace negativnich kyslikovych iontu.

Na obrazcich 6.8 a 6.9 uvadime koncentrace nabitych ¢astic pro dvé ruzné
koncentrace negativnich iontu, pro porovnéani s vysledky ¢asticového mode-
lovani, viz obrazky 3.8 a 3.9. Na obrazcich 6.10 a 6.11 jsou pak zobrazeny
koncentrace c¢astic ve valcové a kulové geometrii, oba pro relativni koncen-

traci zapornych kyslikovych iontu 50%.
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Obrazek 6.10: Koncentrace ¢astic, Obrazek 6.11: Koncentrace ¢astic,
vélcova sonda — 50% O~ kulova sonda — 50% O~

Obrazky 6.12-6.13 zachycuji toky elektronu a zapornych kyslikovych iontu na
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sondach vSech geometrii a ruzné koncentrace kyslikovych ionti. Na obrazku
6.14 je pak zobrazen celkovy tok nabitych ¢astic na valcové sondé, opét pro

ruzné koncentrace O~, ale také pro kladné i zaporné napéti, privedené na

sondu.
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Obrazek 6.12: Tok elektronu na Obrazek 6.13: Tok zapornych
sondu pro vSechny geometrie iontu na sondu pro vSechny geo-
v zavislosti na koncentraci O7; metrie v zavislosti na koncentraci
predpéti +10 V O~ ; predpéti +10 V
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Obrazek 6.14: Porovnani celkového toku castic na sondu pro vélcovou geo-
metrii v zavislosti na koncentraci O~ a predpéti na sondé
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Obrazek 6.15: Koncentrace klad-
nych argonovych iontu ve 2D —
relativni  koncentrace zapornych
iontu 70%
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Obréazek 6.16: Koncentrace zapor-
nych kyslikovych iontu ve 2D —

relativni koncentrace zapornych

ionti 70%
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Obrazek 6.17: Koncentrace elektronu ve 2D — relativni koncentrace zapornych

ionta 70%

7 obrazku 6.12 je patrné, ze absolutni hodnota elektronového proudu klesa

v zavislosti na zvysSujici se koncentraci O~ linedrné. To je vysledek, ktery

neni nijak prekvapujici. Na druhou stranu ovSsem z obrazku 6.12 je vidét,

ze absolutni hodnota proudu, tvoreného zapornymi kyslikovymi ionty, s ros-
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touci koncentraci O~ roste, coz samo o sobé také neni prekvapivé, ovSem
narust proudu zde jiz nema linedrni charakter — je zde patrna mnohem silnéjsi
zavislost. Podobné chovani bylo pozorovano i u ¢isté ¢asticovych modelu. Je
mozné vysvétlit ho tak, ze pfi dostateéném mnozstvi elektronu ve smési ma
sheath prevazné elektronovou povahu a teprve pokud je koncentrace elek-
tronu nizka, zapojuji se do tvorby sheathu zaporné ionty. Domnivame se tedy,
7e tento jev je pravdépodobné zpusoben vétsi tloustkou sheathu v zavislosti
na koncentraci O~, jak jiz bylo diskutovéno a jak je také vidét na obrazku
6.7. Kyslikové ionty totiz mohou ziskat v Sirsim sheathu vyssi rychlosti a
z toho duvodu nejenze roste linearné jejich koncentrace, navic k tomu také
roste jejich rychlost. Z tohoto duvodu celkovy tok na sondu narustd mno-
hem rychleji, nez bychom ocekavali. K podrobnéjsimu studiu a presnéjsimu
vysvétleni tohoto jevu, napiiklad po doplnéni sady srazkovych procesu ve
smési O /Ar, bychom se velice radi vratili v nékteré z nasich dalsich praci.
V obréazku 6.14 je zobrazen celkovy tok nabitych castic na sondu pro ruzné
koncentrace O~ a pro napéti na sondé +10 V (modrd barva) a —10 V
(Cervena barva). Je vidét, ze v celkovy proud s rostouci koncentraci O~ klesd.
To je zpusobeno tim, ze tézsi zaporné ionty jsou mnohem méné pohyblivé
nez elektrony, proto vyraznou ¢ést celkového proudu tvoii pravé proud elek-
tronovy. S poklesem koncentrace elektront klesa i celkovy proud. Jak muzeme
z obrazku vidét, tento pokles je patrny dokonce i v ptipadé zaporného napéti
na sondé. Zde je celkovy proud opét z vétsi casti tvoren elektronovym prou-
dem, nebot i pfesto, Ze je sonda zédpornd, elektrony s velkou energii se k sondé
dostanou a prispéji tak k celkovému proudu. Samoziejmeé se také projevuje, i
kdyz ne v tak velké mite, proud kladnych argonovych iontu. Pokles celkového
proudu neni proto uz tak silny jako v prvnim ptipadé.

Posledni ti uvedené obrazky — 6.15, 6.16 a 6.17 ukazuji koncentrace kladnych
argonovych ionti, zapornych kyslikovych iontu a elektronu ve 2D vélcové

geometrii.

6.3 Modelovani RF vyboje v argonu

Tato cast dizertacni prace byla vypracovana ve spolupraci s Fyzikalnim
tstavem AV CR v Praze. Budeme se zde zabyvat pocitacovim modelovanim
procesu v RF vyboji. Pracovnici oddéleni nizkoteplotniho plazmatu na Fyzi-
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kalnim tstavu AV CR v Praze se pokouseji deponovat tenké vrstvy za pomoci
RF vyboju v argonovém plazmatu nebo ve smési plazmatu Oz /Ar.

Obrazek 6.18: Experimentalni zafizeni na FzU AV CR pro depozici tenkych

vrstev

Na obrézku 6.18 je zobrazena jedna z aparatur, pouzivanych na FzU AV CR
pravé pro tyto tucely.

Praktickym vyuzitim RF vyboje a ruznymi méfenimi v tomto vyboji se
zabyvé fada autoru ve svych publikacich, napt. v [31], [70] nebo [71]. V li-
terature existuje fada publikaci, vénovana ruznym modelum a metodam
pocitacového modelovéni procesu v RF vybojich, napt. [14], [15] nebo [27]-
[30]. V nékterych publikacich se autoii zabyvaji nejen simulacemi v argonovém
plazmatu, ale také v plazmatu ruznych smési plynu, podrobnéjsi informace
1ze nalézt napt. v [46], [58], [61], [62] nebo [65]. Ve vSech zminénych publika-
cich lze nalézt ruzné piistupy k feSeni problému — ¢asticové modelovani [36],
[51], spojity piistup [5], [63], [65] a kone¢né také modelovani pomoci hybridni
techniky, napf. [6], [45] nebo [60].
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V této podkapitole popiseme nékteré z vysledku, které jsme ziskali prave
pii pouziti hybridniho modelu. Objektem pocitacového modelovani v tomto
pripadé bylo opét argonové plazma, ovSem tentokrat na vnoreném substratu
nebylo ¢asoveé stalé napéti, ale bylo privedeno proménné RF napéti o frekvenci
13,56 MHz. Prubéh tohoto napéti na vlozeném substratu je mozné vyjadrit

pomoci nasledujicitho vztahu:
U(’l", t) =Ug + Uy sin(wt), (63)

kde U je amplituda RF napéti na substratu, w je uhlova frekvence a Uy,
je hodnota stejnosmérné slozky napéti, kterda se po nékolika RF cyklech na

substratu ustali, viz obréazek 6.19. Na tomto obrazku je vykreslen prubéh

100
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-100F

-1501

-200 : : :
32T wt 72T

Obréazek 6.19: Potencidl na RF elektrodé

napéti na substratu pro amplitudu RF napéti U, = 104,0 V. Plnou carou,
kterd je rovnobéznd s osou x, je vyznacena sttedni hodnota puvodniho napéti,
privedeného na substrat, ¢arkované pak hodnota Uy, jejiz hodnota je —53 V.
Je tedy vidét, ze v ustdleném stavu se stiedni hodnota v tomto pripadé
posune nize. Je také vidét, ze maximélni hodnota napéti je zhruba +50 V,
zatimco minimélni hodnota je zhruba —150 V. Toto posunuti stejnosmérné
slozky napéti do zapornych hodnot je zpusobeno vyssi rychlosti elektronu ve
srovnani s rychlosti kladnych argonovych ionti. V ustaleném stavu kapacitné
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vazaného RF vyboje se sttedni tok elektronu, které jsou zdporné, musi rovnat
toku kladnych argonovych iontu. Narust zaporného naboje na elektrodé tak

probiha az do okamziku, kdy se tyto zminéné toky vyrovnaji:
(Ie) + (I;) = 0. (6.4)

V tabulce 6.1 uvadime experimentalné zjisténé hodnoty napéti Uy a Uge,
spolecné s namérenymi hodnotami koncentraci ¢astic ve vyboji. Na pocatku

Tabulka 6.1: Tabulka naméfenych hodnot napéti Uy a stejnosmérné slozky
napéti Uye na substratu
Ut [V] Uae [V] ne [m~]
159,0 —103,0 1,4-10%
1430 =950 1,0-10'¢
1340  —88,0 9,0-10%°
1040  —53,0 1,4-10'¢
57,0 —11,7 1,4-10

feseni problému RF vyboje byly z provedeného experimentu vstupem pouze
U, a koncentrace elektront n.. Z tohoto duvodu bylo tieba pfijit na metodu,
jak stejnosmérnou slozku napéti Uy, vypocitat. Tento problém jsme vytesSili
v podstaté iteracnim zpusobem. Vysli jsme z jiz zminéného predpokladu, ze
soucet celkového toku nabitych ¢astic na substrat musi byt nulovy, a proto
musi platit vztah (6.4).

Na pocatku vypoctu jsme zvolili libovolnou hodnotu Uy, a sledovali hod-
noty toku nabitych ¢astic na substrat. Pokud byl celkovy tok zaporny, Ug.
jsme zvysili, naopak, pokud byl celkovy tok kladny, hodnotu Uy, jsme snizili.
Tento postup jsme opakovali tak dlouho, az byl celkovy tok ptiblizné rovny
nule. Podobny postup pouzivali autofi v préci [6].

V piipadé experimentu je mozné zméftit celkovy proud, skladajici se z elek-
tronové a iontové slozky a z posuvného proudu, tekouci na sondu, ale nelze
zmérit jeho jednotlivé slozky. Pro potteby experimentatoru je ale tfeba znat
pravé tyto jednotlivé slozky proudu na vnoreném substratu, hlavné pak
proudu iontového, ktery je dulezity z hlediska depozice tenkych vrstev. Z hle-
diska naseho hybridniho modelu to neni vyrazny problém, nebot z vypocti
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piimo vychazeji hodnoty toku jednotlivych ¢dstic — rovnice (1.16). Jednotlivé
slozky celkového proudu je mozno vyjadrit nasledovneé:

e clektronovy proud

I, = —eneo(kBTe/%Tme)% exp(eU /kgT.) = —eje (6.5)

e iontovy proud

Ii = eNnju; = Gji (66)
e posuvny proud
oD oFE
Id = E = &TOE. (67)

Ve vsech téchto pripadech uvazujeme jednotkovou plochu. Celkovy proud na
substrat vyjadiime jako soucet jednotlivych vyse uvedenych prispévki:

I :Ie—i—fi—l—[d:e(ji—je)—i—fd. (68)

Modelovani RF vyboje muze byt problematické pro piipady, kdy se uhlova
frekvence podstatné lisi od tzv. plazmové frekvence [1]:

n;e2
= 6.9
w - (6.9)

Jde o to, ze ionty jsou mnohem tézsi nez elektrony a proto v dusledku své

velké hmotnosti ,,nestihaji“ pti w > w; ve svém pohybu sledovat zmény pro-
ménného elektrického pole. Pti vypoctech nastavaji problémy i tehdy, plati-li
opacny pripad, tedy kdyz w < wj;. Z tohoto duvodu se v nékterych modelech,
napi. v [6] zavadi pro ionty tzv. efektivni hodnota elektrického pole, tedy
jakasi sttedni hodnota pole, kterou lze vyjadrit nasledujicim zptsobem:

8Eeff

- m E - Ee ] 6.10
5 Y ( t) (6.10)
kde
U = —— (6.11)
" Mimi' .

V nasem ptipadé ovSsem zhruba plati, Zze plazmova frekvence w; je rovna
uhlové frekvenci w a z tohoto duvodu toto efektivni pole v nasich vypoctech

uvazovat nemusime.
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MATCH RF |—¢

Obrazek 6.20: Schematické experimentalni usporadani RF vyboje

Nyni popiseme experimentalni usporadani a uvedeme popis prislusného mo-
delu. Schematické usporadani experimentu je uvedeno na obrazku 6.20. Je
zde zobrazen zdroj RF signdlu a substrat, na ktery je toto RF napéti pfti-
vedeno. Okolo substratu je patrny oblak prostorového naboje, ktery se zde
v ustaleném stavu objevi, dale za timto prostorovym nabojem predpoklddame
uz nenarusené plazma. N&s 1D model v rovinné geometrii byl, jak se ukazalo,
dostatec¢ny pro popis jevi, odehravajicich se v tomto RF vyboji.

Modelovali jsme argonové plazma za podminek uvedenych v tabulce 6.2.
V oblasti za prostorovym nabojem, tedy v nenaruseném plazmatu jsme pied-

Tabulka 6.2: Parametry RF vyboje v argonu pouzité v hybridnim modelu

Modelovy plyn argon
Koncentrace ¢éstic 9-10% m=3 +1,4-106 m=3
Tlak plynu 0,01 torr

Amplituda napéti na substratu =~ 50 + 160 V
Frekvence ptivedeného signalu 13,56 MHz

Casovy krok — elektrony 1,2291-107 % s
Casovy krok — argonové ionty ~ 1,2291-107'! s

pokladali nulové napéti a koncentrace nenaruseného plazmatu. Hlavnim cilem

provadénych vypocétu bylo zjistit prubéhy a hodnoty jednotlivych slozek
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proudu, tekouciho na substrat. Uvadime zde ale jesté dalsi vysledky, které
jsme z nasich vypoctu obdrzeli. Jedna se napiiklad o rozlozeni potencialu,
rozdéleni koncentraci béhem RF cyklu, atd. Prestoze jsme puvodné nase
vypocty provadéli pomoci hybridniho modelu, bylo zjisténo, ze pro tento
problém, kde jsou pomérné nizké tlaky — tabulka 6.2, nejsou srazky domi-
nantnim jevem, nebot stiedn{ volna draha elektront je ve srovndni s tloustkou
sheathu mnohem vétsi. Z tohoto duvodu je mozné srazky rychlych elektrontu
s neutralnimi ¢asticemi zanedbat a tim pak urychlit vypocet.

Na obrazcich 6.21-6.27 uvadime nékteré vysledky, ziskané pomoci naseho
hybridniho modelu.

Na obrazku 6.21 je zobrazeno rozlozeni elektrického potencidlu na substratu
béhem jednoho RF cyklu. Z obrazku je patrna asymetrie, diskutovana jiz

4
x 10
1

— 3/2n
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0.5 — W2 ||
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‘ ‘ ‘ ‘
0 0.01 0.02 0.03
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Obrazek 6.21: Rozlozeni elektrického pole v pracovni oblasti béhem jednoho
RF cyklu

3
2
zita elektrického pole v absolutni hodnoté vétsi nez v pripadé maxima 7.

7 obrazku je také patrnd zména tloustky sheathu, nejuzsi je pro Or a 7, dale

v souvislosti s obrazkem 6.19. Pro fazi sm, kdy nastdva minimum, je inten-

pak pro 7 a nejsilngjsi pro %71’. Duvodem proc¢ je sheath silnéjsi pro zaporné
napéti, jsme se jiz zabyvali v predchozich kapitolach.
Na obrazku 6.22 je znazornén casovy vyvoj koncentrace elektroni — modré

barva, a kladnych argonovych iontu — ¢ervena barva, v celé pracovni oblasti



6.3. MODELOVANI RF VYBOJE V ARGONU 87

béhem jednoho RF cyklu. Pro fazi %7‘(‘, kdy prichazi zaporna pulvina, jsou

k substratu pritahovany kladné ionty, zatimco elektrony jsou odpuzovany,

narusta koncentrace iontu a koncentrace elektronu klesa. Pii wt = 0, kdy

x 10"

14+

12+

10+

- 0.03
1/2 0.015

wt/ T x[m]

Obrézek 6.22: Casovy vyvoj koncentraci nabitych ¢astic v pracovni oblasti
béhem jednoho RF cyklu

se hodnota napéti U(0, t) vlastné rovna hodnoté stejnosmérné slozky napéti
Uqe, kterd je zaporna, se k substratu dostavaji uz elektrony s vysokymi ener-
giemi a jak si na obrazku muzeme v§imnout, roste jejich koncentrace v okoli
substratu. Posléze pfi hodnoté wt = 7 nastdvd maximum a U(0,t) nabyva
kladnych hodnot. V tomto okamziku koncentrace elektront v okoli substratu
silné nartistd, nebot je pro elektrony piitazlivy a také diky tomu, Ze elek-
trony maji nizsi hmotnosti a vétsi rychlosti nez ionty a reaguji tak rych-
leji na zmény elektrického pole. Koncentrace iontt naopak klesa, ale ne tak
rychle, jako v pripadé elektronu, praveé diky jejich velké hmotnosti a mensi
pohyblivosti. Pii wt = 7 je hodnota U(0,t) opét zapornd a elektrony jsou
od substratu odpuzovany a kladné ionty naopak pritahovany. Pokud se ale
podivame podrobnéji na obrazek, povS§imneme si zajimavého jevu. Zatimco
elektrony reaguji na zmény elektrického pole okamzité, u kladnych iontu
dochazi k jakési ,,setrvacnosti®. Prestoze na substratu je uz kladné napéti,
koncentrace iontu nedosahuje takovych hodnot jako v ptripadé, kdyz wt = 0.

Toto je zfejmé zpusobeno jiz zminénou mensi pohyblivosti iontu a delsi dobou
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konvergence do ustaleného stavu.
Obrazek 6.23 ukazuje zmény koncentraci nabitych ¢astic na substratu v usta-

leném stavu. Modfe jsou opét oznaceny elektrony, ¢ervené kladné argonové

x 10"

n[m>3
N
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9.59 9.63 9.67 9.71 9.75 9.79 9.83
t[207°g]

Obréazek 6.23: Zmény koncentraci ¢astic na povrchu substratu v ustéleném

stavu

ionty. Tento obrazek v podstaté potvrzuje to, co bylo feceno v predchozim
odstavci. V prvni fadé koncentrace kladnych iontii nepoklesne nikdy na nulu,
tak jako v pripadé elektronu. Toto je zcésti dusledkem okrajovych podminek
pro elektrony ney = 0 a pro ionty % = 0, zcasti dusledkem rozdilnych
pohyblivosti obou typu ¢astic. Déle jsou téz viditelné rychlé zmény koncen-
traci elektronu pii pruchodu opacnych pulvln. Pov§imneme-li si zmén koncen-
trace kladnych iontt, vidime pomalejsi pokles koncentrace v pripadé zmeény
zaporné pulvlny na kladnou, zatimco nérust koncentrace iontu v piipadé
opacné zmeény je vyssi. Toto potvrzuje zavéry, ke kterym jsme dospéli v pred-
chozich odstavcich.

Na obréazcich 6.24-6.27 jsou zachyceny jednotlivé slozky celkového proudu a
celkovy proud, tekouci na substrat béhem jednoho RF cyklu.

Vysledny proud ziskany z naseho modelu je mozno porovnat s poslednim
uvedenym obrazkem 6.28, ktery reprezentuje experimentalné namérené hod-
noty celkového proudu — modra barva a napéti — cervend barva na vlozeném
substratu.

Pti porovnani obou obrazku vidime, az na nékteré odlisnosti, celkem dobrou
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Obrazek 6.24: Elektronovy proud Obréazek 6.25: Iontovy proud na
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Obrazek 6.26: Posuvny proud na Obrazek 6.27: Vysledny proud na
substratu v ustaleném stavu substratu v ustaleném stavu

shodu mezi modelovymi a experimentalné zjisténymi tvary krivek vysledného
proudu. Piesné vysvétleni téchto odliSnosti nepodavame, ovSem vzhledem
k tomu, ze jde o pomérné jednoduchy model, dé se ocekavat, ze s postupnym
vylepsenim modelu dostaneme i realistictéjsi a presnéjsi vysledky.

Hybridni model se ukazal byt pro feseni problému RF vyboje velice vyhodny,
proto planujeme rozsiteni a vylepSeni stavajictho hybridnitho modelu a déle
piipravujeme zejména model RF vyboje ve smési Oy/Ar, kterd se na FzU
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Obrazek 6.28: Vysledny proud a napéti na vlozeném substratu v ustaleném

stavu — ziskdno z experimentu

AV CR pouzivé téz k depozicim tenkych vrstev. Stejné tak bychom se chtéli
zabyvat napiiklad simulacemi pulznich vyboju. Jednalo by se tedy opét
o Casové promeénné napéti, ovSem privadéné na substrat v jednotlivych pul-
zech.

Pocitacovymi simulacemi tohoto problému se zabyvaji naptiklad autoii v pu-
blikaci [55].



Kapitola 7
Zaveér

Predkladana dizertaéni prace s nazvem Pokrocilé techniky modelovani ve fy-
zice plazmatu se zabyva aplikacemi algoritmu pocitacového modelovani ve
vybranych problémech fyziky nizkoteplotniho plazmatu.

Hlavnim cilem této dizertacni prace bylo vytvorit efektivni algoritmus, ktery
by byl vhodny pro feseni celé tady problému ve fyzice plazmatu. Byl vytvoren
algoritmus pro feseni problému ve 2D jako kombinace dvou dosti ¢asto pou-
zivanych technik pocitacového modelovani ve fyzice plazmatu, tj. ¢asticové
a spojité. Uvedeny postup se nazyva hybridni modelovani. Postup vytvareni
vicerozmérného hybridniho modelu béhem doktorského studia je mozné shr-
nout v nasledujicich tfech bodech:

o Césticovy model — na pracovisti, kde byla dizertaéni préce vypracovéna,
se jeho pracovnici zabyvali ¢asticovymi modely ruznych problému ve
fyzice plazmatu. Z tohoto duvodu jsme tedy uz jen navazali na stavajici
programy a vysledky z téchto upravenych modelu jsme porovnali s vy-
sledky, ziskanymi pomoci predchozich casticovych modelu.

e Spojity model — na pracovisti v podstaté neexistoval zadny pocitacovy
model, ktery by fesil problémy ve fyzice plazmatu pravé timto pfti-
stupem. Z tohoto duvodu bylo tfeba tento model postupné vytvorit,
nejdiive jako jednodussi 1D model, posléze ho rozsitit na 2D model.
Vysledky ziskané pomoci tohoto spojitého modelu jsme mohli pak po-
rovnavat s vysledky z casticovych modeli. V okamziku, kdy vysledky
ziskané z obou modelu byly v dobré shodé, mohli jsme pristoupit k za-

vérecné fazi pripravy hybridniho modelu.

91
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e Hybridni model — jak jiz bylo nékolikrat zminéno, jedna se o kombi-
naci obou predchozich ptristuptu. Hybridni model byl vytvaren hlavné
z duvodu nizsi spotieby vypocetniho ¢asu. Vysledky z hybridniho mo-
delu jsme dostali podstatné rychleji nez z klasického ¢asticového mo-
delu, na druhou stranu jsme ale zase ztratili nékteré informace, napti-
klad o rychlostech ¢éstic. Na zavér jsme tento hybridni model aplikovali
na nékteré konkrétni problémy, fesenych v soucasné dobé ve fyzice niz-

koteplotniho plazmatu.

Cilem této prace bylo mimo jiné realizovat algoritmy a vytvorit programy;,
které by mohly slouzit i nasledujicim studentum a doktorandum k feSeni
ruznych problému z fyziky plazmatu, na kterych by mohli dédle stavét a také
je podle potieby rozsitovat a vylepsovat.

VSechny programy vytvorené autorem této dizerta¢ni prace v rdmci dok-
torského studia v letech 2003-2007 jsou v elektronické podobé k dispozici
v laboratori pocitacové fyziky KFPP MFF UK.

Zavérem lze konstatovat, ze vSechny vytycené cile doktorské prace, uvedené
v kapitole 2, byly tspésné splnény.
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