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Uvod

Pocitacova fyzika. Pojem, ktery urcité nenaleznete v knihach slavnych ucencti
minulosti — Issaca Newtona, Jamese C. Maxwella ani Alberta Einsteina.
V soucasnosti, kdy dochazi k prudkému zvySovani vykonu vypocetni tech-
niky, se vsak dostava tato oblast fyziky do stéale vétsiho zajmu védci na ce-
lém svété. Nejen proto, ze umoznuje fesit nejriiznéjsi teoretické modely, které
bychom jinak fesit nemohli, ale zaroven nam umoznuje nahradit drahé ex-
perimentalni aparatury relativné levnymi vypocetnimi stanicemi, na nichz
lze pomoci vhodné napsaného programu simulovat priibéh realného expe-
rimentu. Pocitacova fyzika se tak stava tietim piistupem (vedle pfistupu
teoretického a experimentalniho), ktery lze s ispéchem pouzit ke studiu taji
prirody.

Pocitacové simulace maji v soucasnosti nezastupitelné misto napiiklad
pri studiu jevi z oblasti jaderné fyziky, kde byly poprvé vyuzivany v 50.
letech a nahradily mimoradné finanéné narocné a nebezpecné experimenty.
Od 60. let jsou pak vyuzivany ve fyzice tenkych vrstev a fyzice plazmatu.

Clenové Katedry elektroniky a vakuové fyziky MFF UK v Praze se poci-
tacovym modelovanim zabyvaji jiz fadu let, zejména v oblasti fyziky tenkych
vrstev a fyziky plazmatu. V oblasti fyziky plazmatu byla pozornost vénovana
jednak studiu nizkoteplotniho plazmatu, dale plazmochemii a v posledni dobé
i vysokoteplotnimu plazmatu. Za tuto dobu byly vyvinuty kvalitni ¢asticové
modely umoziiujici popsat chovani plazmatu v okoli sondy (pozornost je vé-
novana predevsim rovinné, valcové a kulové geometrii Langmuirovy sondy).
Tyto casticové modely umoznuji realisticky popsat chovani plazmatu za nej-
riznéjsich podminek. Narazeji vsak stale na svoji velkou slabinu — vysoké
naroky na spotiebu strojového casu.

Alternativou k témto ¢asticovym modelim jsou modely spojité, které
zpravidla nahlizeji na plazma jako na smés vzajemné se prostupujicich te-
kutin jednotlivych ¢astic. Soubor tekutin je popsan pomoci nékolika rovnic
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(rovnice kontinuity, zdkon zachovéani energie, Poissonova rovnice, atd.), které
poté miizeme Fesit vhodnou numerickou metodou. Na rozdil od ¢asticovych
modelli jsou modely spojité méné narocné na spotiebu strojového casu, vétsi
naroky vSak kladou pfedevsim na pocitacovou pamét. Za modely ¢ésticovymi
navic zaostavaji predevsim v moznosti realisticky popsat srazkové procesy,
ke kterym v plazmatu dochazi. Zde se musime spokojit s pouzitim zjedno-
dusujicich predpokladii, které znehodnocuji vysledek.

Je tedy ziejmé, ze oba dva pristupy — ¢asticovy i spojity — maji své klady
i zapory. Pokusili jsme se je tedy skloubit dohromady tak, aby byl vysledny
model jakymsi kompromisem, ktery nebude ani prili§ naro¢ny na vypocetni
cas a ktery bude zaroven realisticky popisovat vSechny diilezité srazkové pro-
cesy, ke kterym v plazmatu dochéazi. Vysledny model tedy bude z pohledu
modelovacich metod eliminovat nedostatky obou uvedenych technik, zaroven
vsak nebude disponovat vSemi vyhodami, které obé metody nabizeji. Tento,
zabyvaji naptiklad Annemie Bogaerts a Renaat Gijbels). Vétsina autori vsak
fesi tuto problematiku jako tilohu jednodimenzionalni, nejvyse dvoudimenzi-
onalni. Koeficienty reakci jsou zpravidla urcovany pred vlastnim vypoctem,
¢imz jsou také ovlivnény vystupy z vypoctu.

Ptinosem této dizertacni prace je navrzeni techniky, ktera mtze byt efek-
tivné pouzita pri vicerozmérném modelovani chovani plazmatu v okoli pev-
nych téles a ktera bude obsahovat realisticky popis srazkovych procest, ke kte-
rym v plazmatu dochéazi. Piinosem jsou i vysledky prezentované v devaté
kapitole, kde jsme metodu pouzili ke studiu chovani plazmatu v okoli sond
konec¢nych rozmeér.

Tento dokument jsem vypracoval v pritbéhu mého doktorského studia na
Matematicko-fyzikalni fakulté Univerzity Karlovy v Praze. Jelikoz po mém
prichodu na KEVF nebyly k dispozici vhodné modely zalozené na spojitych
modelovacich technikach, bylo je potieba nejprve vytvorit. Odtud také vy-
chazi clenéni této prace. Po kratkém uvodu do problematiky jsou nejprve
popsany modely spojité (model uvazujici pouze pruzné srazky, model umoz-
nujici popsat energetické pomeéry v plazmatu a model zahrnujici vSechny
vyznamné srazkové procesy), nasleduje popis navrzeného algoritmu pro mo-
delovani plazmatu a v posledni kapitole je tento postup aplikovan na modely
sond konec¢nych rozmért s uvazovanim elektricky izolovaného tchytu. Casti-
cové casti modelu je vénovano pouze nékolik stranek, protoze jejich podrob-
nou charakteristiku lze nalézt v dostupné literatufe (viz konkrétni citace déle
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v textu).

Tato prace byla vysadzena v programovém baliku KTEX a k vytvofeni grafi
a obrazku jsem pouzil program MATLAB. Vypocty byly provadény na po-
¢itaci vybaveném procesorem Intel Pentium 4 s frekvenci 3 GHz, 1024 MB
RAM, frekvence systémové sbérnice 800 MHz.

Autor
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Kapitola 1

Plazma jako objekt
pocitac¢ového modelovani

Jak jiz bylo zminéno v tvodu, poskytuje ndm soucasnd vypocetni technika
cenné informace z nejriznéjsich oblasti védy a techniky (zpracovani expe-
rimentalnich dat, vysledky pocitacového modelovani, zpracovani digitalniho
obrazu atp.). Vyrazné zvyseni vykonu vypocetnich stanic je mimo jiné zpu-
sobeno pokrokem v oblasti technologie tenkych vrstev a fyziky plazmatu,
pomoci kterého mizeme tyto specidlni vrstvy deponovat a vytvaret tak vy-
konnéjsi pocitacové komponenty.

Je trochu paradoxni, zZe ve formé plazmatu se nachéazi prevazna ¢ast hmoty
ve vesmiru, zatimco v pozemskych podminkach se s prirozené vytvorenym
plazmatem setkédvame ziidka (bleskové vyboje pfi boufkéch, polarni zafe,

..). ,Pozemské* plazma je zpravidla vytvofeno umélou cestou (vyboje v za-
fivkach, plazmové obrazovky, lasery, fezani a brouseni materiald, specialni
zafizeni umoznujici vyuziti modernich technologickych postupt v nejriznéj-
sich oblastech lidské ¢innosti, ... ). Fyzika plazmatu zaznamenala za posled-
nich sto let v oblasti teoretického i experimentalniho studia rady velkjch
uspéchi a lidstvo je schopno téchto novych poznatkt aktivné vyuzivat k dal-
simu rozvoji spolecnosti. Stale vSak zlstava velké mnozstvi nezodpovézenych
otazek a je ziejmé, ze nekteré otazky nam priroda zatim ani nepolozila.

Pomoci pri hledani odpovédi se v soucCasnosti snazi také relativné nova
védni disciplina — poc¢itacova fyzika, ktera dokaze efektivnim zpiisobem pro-
pojit experimentalni i teoreticky pristup védeckého badani. Umoznuje otesto-
vat nové teorie a ziskané vysledky porovnat s experimentalnimi daty. Na za-
kladé zjisténych odlisnosti mezi teoretickymi a experimentalnimi hodnotami

11
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1ze pak novou teorii dale korigovat a zpiestiovat. Modelovanim realného expe-
rimentu na pocitaci muzeme ziskat jasnou predstavu o procesech, ke kterym
pri experimentu dochézi, nebot presné vime, které jevy jsme do pocitacového
modelu zahrnuli a které jsme se rozhodli zanedbat. Pocitacova fyzika nam
dokonce umoznuje modelovat i ty jevy, ke kterym nemtize v prirodé z riznych
pricin dojit.

Nezanedbatelnou roli hraje pocitacové modelovani také v ekonomické ob-
lasti vyzkumu, protoze pomoci pocitace a vhodné vytvoreného modelu lze
zkoumat jevy, které 1ze klasickou cestou studovat pouze za vynalozeni znac-
nych financnich prostfedkti. V neposledni fadé pocitacova fyzika prispiva
k ochrané Zzivotniho prostfedi (optimalizace konfigurace experimentélnich
aparatur, minimalizace nebezpe¢i nehody pfi nebezpecénych experimentech
atp.).

Je tedy zfejmé, Ze tento novy trend otevira branu k dalsimu poznéani
prirody a rozvoji nasi spolecnosti.

Plazma se stalo objektem pocitacového modelovani v padesatych letech
dvacatého stoleti. Od té doby byla vytvorena fada efektivnich postupt ¢asto
vyuzivajicich metod znamych jiz nékolik stoleti, které vsak musely pockat
na prichod vypocetni techniky. Napiiklad metoda Monte Carlo, jejiz principy
byly popsény v roce 1873 v [1] a jejiz zdklady lze nalézt jesté o témér 100 let
difve ve slavném problému s Buffonovo! jehlou [2], pfedpoklada opakovéani
velkého mnozstvi realizaci ndhodného jevu, které 1ze bez vyuziti vypocetni
techniky provést jen velmi obtizné.

Techniky pocitacového modelovani plazmatu lze rozdélit do tii zakladnich
skupin:

e Casticové techniky
Jsou zalozeny na popisu translaéniho pohybu jednotlivych c¢astic tvo-
ficich plazma pomoci pohybovych rovnic. Velky pocet castic, které je
nutno v modelu pouzit, a tim i velky pocet rovnic, které musime vy-
fesit (rovnice pro polohu ¢&astice, jeji rychlost a silu ptsobici na ¢és-
tici), klade zna¢né naroky na spotiebu strojového ¢asu a tim je také
znacné limitovano jejich praktické vyuziti. Proto se k jejich optima-
lizaci ¢asto pouziva umélych obratii, které dokézi vypocet zefektivnit
(metoda makrocastic, metody zefektiviiujici vypocet silovych ptsobeni,
...). Tyto techniky lze dale rozdélit na metody stochastické, které vy-

LGeorges Louis Leclerc, Comte de Buffon
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uzivaji poctu pravdépodobnosti, a metody deterministické, kdy se vy-
uzivaji pouze postupy klasické numerické matematiky.

e Spojité modely
Spojité modely jsou zalozeny na popisu makroskopickych veli¢in po-
moci soustavy nékolika diferencialnich rovnic, které jsou reseny simul-
talné. Pii jejich aplikaci ve fyzice plazmatu je (v porovnani s ¢astico-
vymi technikami) jejich nevyhodou mensi pfesnost vysledku a té&zko-
padnost pri popisu jevl na elementarni iirovni, vyhodou jsou relativné
malé naroky na spottebu strojového casu.

e Hybridni techniky
Tyto postupy kombinuji obé dvé predchozi techniky tak, aby byly ve vy-
sledku minimalizovany jejich nedostatky. Ziskame tak modely, které
sice nepatii mezi nejefektivnéjsi, znacné vsak minimalizuji nevyhody
obou dvou pfistupi — ¢asticova ¢ast zvysuje presnost, spojita ¢ast zvy-
suje rychlost vypoctu.

V nékterych pripadech nelze o typu pouzité techniky jednoznacéné roz-
hodnout. Naptiklad Boltzmannova kineticka rovnice, jejiz pouziti je ve fyzice
plazmatu velmi vyznamné, nebyva jednoznacné zafazovana mezi spojité ani
¢asticové techniky a stoji ,mezi“ témito pristupy.

Detailnéjsi popis soucasného stavu vyvoje uvedenych technik bude popsan
v nasledujicich kapitolach.

V poslednim desetileti zaznamenaly prudky rozvoj také moderni mode-
lovaci postupy (genetické algoritmy, evolu¢ni programovani atp.), které jsou
navic podpofeny moznostmi paralelizace vypocti.

Aplikaci, kde se pocitacové modelovani vyuziva, je cela fada. Tato prace
se zaméiuje na modelovani chovani nizkoteplotniho plazmatu v okoli nej-
¢astéji pouzivanych typi sond, nebot sondova méfeni hraji vyznamnou roli
pri diagnostice plazmatu.

1.1 Sondova diagnostika plazmatu

Zakladni parametry plazmatu mutzeme rozdélit do dvou skupin:

e Makroparametry — jsou plazmatu dany ,zvnéjsku“, naptiklad tlak,
driftova rychlost ¢astic, velikost elektrického proudu prochéazejiciho plaz-
matem, intenzita elektrického pole a dalsi.

13
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e Mikroparametry — parametry jednotlivych tekutin, naptiklad kon-
centrace castic jednoho druhu, jejich teplota, rozdélovaci funkce rych-
losti ¢astic, stfedni srazkova frekvence, ...

Znalost téchto parametri je klicova pro dalsi vyvoj novych technologic-
kych postupt. Proto byla od dob Langmuira navrzena celd fada diagnos-
tickych metod. Ty miZeme rozdélit bud podle toho, zda do plazmatu néco
vkldddme (metody aktivni, kontaktni) ¢i nikoliv (pasivni, bezkontaktni me-
tody) nebo podle toho, jakym zptisobem data ziskavame:

1. Metody sondové — do plazmatu vkladdme vhodné upraveny vodic
(sondu) s elektrickym ptredpétim, piipadné soustavu sond. Jelikoz se
jedna o aktivni metodu, jsou na sondu kladeny vysoké naroky (ptrede-
v8im na jeji velikost, tvar, typ, material, z kterého je vyrobena, ...).
Sondové metody jsou témi nejstarsimi, které se k diagnostice plazmatu
pouzivaji. Vystupem méfeni je napiiklad voltampérova (téZ sondova)
charakteristika, ze které jsme schopni vy¢ist mnoho dilezitych parame-
trit. Chyba metody je vSak pomérné velikd kvili dosti hrubému zasahu
do plazmatu. Detailni informace o sondovych métenich lze nalézt na-
ptiklad v publikaci [3].

2. Vysokofrekvené¢ni (mikrovinné) metody — mohou byt pasivni, kdy
detekujeme mikrovlnné zareni vydavané plazmatem a na zakladé nameé-
feni tzv. Sumového proudu jsme napiiklad schopni urcit teplotu elek-
tront, nebo aktivni, kdy je na plazma privedeno vysokofrekvenc¢ni pole
a pozoruje se vzajemna interakce. To umoznuje urcit koncentraci ¢astic
predevsim tam, kde se v plazmatu jejich koncentrace zna¢né méni.

3. Optické metody — opét mohou byt aktivni, kdy plazma ozatujeme
optickym zafenim a pozorujeme vzajemné interakce, nebo pasivni, kdy
je analyzovano spektrum detekovaného plazmatu.

Tento vycet neni samoziejmé vycerpavajici, existuje celd fada dalsich alter-
nativ, uvedené moznosti patii mezi zakladni a nejcastéji pouzivané.

uvedeno, dochazi po vlozeni sondy do plazmatu k jeho ovlivnéni, chyba me-
tody je velika. Nejvétsimi nevyhodami je pfedevsim to, Ze v okoli sondy
je z plazmatu ,vysavan“ elektricky naboj, plazma je ovlivnéno fotoemisi
¢i sekundarni emisi elektroni z jejiho povrchu, pripadné muze pritomnost

14



Plazma jako objekt pocitacového modelovani

sondy zptsobit vznik nehomogenit v plazmatu. Proto je konfrontace s daty
ziskanymi pocitacovym modelovanim zadouci. Nejcastéji se v diagnostice po-
uzivaji sondy jednoduchych geometrickych tvart — sonda rovinna, valcova a
kulova. Metodiku vyuziti sond k diagnostice plazmatu vypracoval ve dvaca-
tych letech dvacatého stoleti Langmuir s tymem svych spolupracovnikii [4].
Nanestésti ma tato teorie velké mnozstvi limitujicich predpokladii a snahy
o rozsifeni jeji aplikovatelnosti na vétsi mnozinu jevi pokracuji do soucas-
nosti.

Vlozime-li sondu s elektrickym predpétim ¢y do plazmatu, dojde k ovliv-
néni rozlozeni ¢astic v okolnim plazmatu — koncentrace jednotlivych typt
castic se nastavi tak, ze v urc¢ité vzdalenosti od sondy jeji elektricky poten-
ciél odstini. V okoli sondy se vytvaii tzv. sheath (Cesky také sténova nebo
stinici vrstva ¢i ptielektrodova oblast).

Schopnost odstinit elektricky nabité téleso vlozené do plazmatu je cha-
rakterizovana veli¢inou debyeovska vzdalenost

gOkBTe
Ap = 1.1
PV nee (1.1)

kde ¢y znaci permitivitu vakua, kg Boltzmannovu konstantu, 7}, teplotu elek-

tronfi, n, jejich koncentraci a e velikost naboje elektronu. Sitka sheathu je
nékolik jednotek az desitek Ap. Pravé debyeovska vzdalenost urcuje rozliso-
vaci schopnost této sondové metody.

15



Kapitola 2

Spojité modelovani plazmatu

2.1 Boltzmannova rovnice a jeji momenty

Jak jiz bylo zminéno, jsou spojité modelovaci techniky zaloZzeny na popisu
makroskopickych veli¢in soustavou nékolika diferencidlnich rovnic. Pfitom
lze na plazma nahlizet jako na smés nékolika vzajemné se prostupujicich
tekutin tvorenych jednotlivimi typy ¢astic. Soustava rovnic je pak tvorena
rovnicemi popisujicimi napiiklad chovani tekutiny elektronti, kladnych iont1,
excitovanych atomt atp., které jsou vzajemné vazany naptiklad rovnicemi
popisujicimi elektrické a magnetické pole.
Vychozim bodem byva Boltzmannova kineticka rovnice

of F of
—+0-Vf+—-V,f==| ., 2.1
ot / m / (E% s (2.1)
kde f oznacuje hustotu pravdépodobnosti vyskytu ¢astice v daném misté i
o dané rychlosti ¥, m je jejich hmotnost, F' sila ptisobici na ¢astici a t Cas.
Operator V, oznacuje gradient v rychlostnim prostoru:

vv:(a g a). (2.2)

Prava strana rovnice, tzv. srazkovy clen (%)s, popisuje zménu rozdélovaci
funkce v disledku srazek.

[ kdyZ nam rovnice 2.1 detailné popisuje vliv srazkovych procesi v plazma-
tu na rozdélovaci funkci f, neni pro primé vyuziti ptilis vhodna. Komplikace

zpusobuje jednak hledana hustota pravdépodobnosti f, ktera je funkci sedmi
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nezavislych proménnych z,y, z,v,, vy, v, a t, jednak srazkovy ¢len na pravé
strané rovnice. Proto se v praxi castéji uzivaji jeji prvni tii momenty:

e rovnice kontinuity

8 14
O v m= 2, (2.3)

e zakon zachovani hybnosti

—

mn%+mn(ﬁ-V)ﬁ+Vﬁ—nq<E+ﬁxé):@p (2.4)

e zakon zachovani energie

1 0 = =

n oznacuje koncentraci ¢astic daného druhu, ¢ jejich driftovou rychlost, p
tenzor tlaku, E vektor intenzity elektrického pole, B vektor magnetické in-
dukce, Q”, QP a QF srazkové ¢leny, které jsou definovany relacemi

QF = m/_:O (%)Sdgu, (2.6)

. +o0 0
QP = m/ (4 — ) (8_];) d*u (2.7)

a
Q" = %m/+ (i — ) @—{) d*u. (2.8)
Clen .
7= (2.9)

v rovnici 2.5 oznacuje pomér tepelnych kapacit pfi stejném tlaku ¢, a stejném
objemu ¢y, ¢ je ndboj ¢astice, 4 molekularni rychlost, 7 = (u).

V modelu lze pak pouZit vhodné zvoleny systém téchto momentt (dle po-
vahy problému se ¢asto pouziva kombinace prvnich dvou, v pfipadé uvazovani
energetickych zavislosti nékterych fyzikalnich veli¢in prvnich tii momentt
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Boltzmannovy kinetické rovnice). Systém diferencidlnich rovnic se nakonec
uzavie soustavou Maxwellovych rovnic

eoV-E = o (2.10)
1 - . OE
—VxB = j+e— 2.11
MQV X 7+ €o It ( )
V-B = 0 (2.12)
o dB
E = - = 2.1
V x oy (2.13)

(€0 je permitivita vakua, o permeabilita vakua, fvektor hustoty toku elek-
trického naboje, o hustota elektrického naboje, E intenzita elektrického pole,
B vektor magnetické indukce) a doplni se nékolika algebraickymi rovnicemi
pro nékteré veli¢iny — naptiklad stavovou rovnici

p=Cp, (2.14)
¢i rovnicemi pro tok a hustotu elektrického naboje

Jo= ) ma; (2.15)
J

o= ) mg (2.16)
i

(sumace se provadi pfes vSechny druhy ¢astic 7).

V rovnicich 2.3 az 2.5 nelze srazkové cleny @7, Qp a Q¥ na pravych
stranach rovnic bez detailné€jsi znalosti studovaného jevu rovnou vyjadrit
yrozumnym® analytickym pfedpisem. Totéz plati i pro tenzor tlaku Pa ope-
rator L. Proto byly pro tyto ¢leny odvozeny aproximace, které lze s ispéchem
pouzit v pocitacovém modelu. Predpokladame-li napiiklad srazku castic k-
tého typu s neutralnimi atomy o koncentraci n,, pak lze pro ¢len QQ° psat
[5]

L= my Z Lickr (Ti) nicng. (2.17)
r

Veli¢ina k, je tzv. koeficient reakce (reaction rate) pro srazku typu r, ktery
je vstupnim parametrem vypoctu a miize zaviset na teploté éastice Ti. Clen
[ udava pocet nové vytvorenych castic k-tého typu pri jedné srazce.

Clen C_jp v rovnici zachovani hybnosti 2.4 a srazkovy ¢len Q¥ v rovnici 2.5
byvaji ¢asto aproximovany tzv. Krookovo aproximaci [6], [7]

P . mymy A
Qk = 2 —mk T Tk (Uk ul) V1l (218)
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3 2mem
Ee N Chpme———— (T, —T) 7 2.19
Qy 21: 9 BTk (mk T m1)2 ( k 1) Vkl, ( )

kde 7 oznacuje stfedni srazkovou frekvenci c¢astic k-tého a [-tého typu.

Rovnice spojitého modelovani se dale zjednodusuji zanedbanim nékte-
rych méné vyznamnych ¢lent. Napiiklad tenzor tlaku P byva po zanedbani
viskoznich efekt aproximovan skalarni hodnotou tlaku p (viz [7]), zanedbani
driftové energie ¢astic vzhledem k energii termalni vede na znacné zjedno-
duseni rovnice pro energii ([5], [6]) nebo pouziti Fourierovy aproximace [6]
teplotniho toku pro elektrony vede na vztah

. 5o 5
Lo = 3TekeT. — SkpDencVT.. (2.20)

(fe oznacuje tok elektroni o teploté Ty, D, koeficient difize pro elektrony).
Funké¢ni predpisy vektoru L pro nekteré dalsi typy castic lze nalézt v litera-
tufe, naptiklad v [7].

Pouziti téchto aproximaci je vSak vzdy vazano na dany pocitacovy mo-
del a lze je pouzit az po splnéni potfebnych predpokladi. Autory nejcastéji
pouzivana (naptiklad [6], [8]-[11]) tzv. drift-diftzni aproximace bude déle
popsana v c¢asti tykajici se spojitého modelu.

2.2 Jednotekutinové modely

V nékterych pripadech je pouziti vicetekutinového modelu zbytecné s ohle-
dem na studovany jev a misto toho se vyuziva pouze modelu jednoteku-
tinového. Tento typ modeld vyuziva soustavu diferencialnich rovnic, kterou
ziskame z modeltl vicetekutinovych jejich linearni kombinaci. Definujme mér-
nou hmotnost predpisem

0= Z nym;, (2.21)
J
celkovy tlak dle Daltonova zakona

p=Yn (2.22)
J
a rychlost pohybu elementu tekutiny
25 ;U

Ej nym;
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Magnetohydrodynamické rovnice pak lze pti zanedbani srazek zapsat ve tvaru

[12]

g(%+(ﬁ-V)ﬁ):aE+]xé—vﬁ (2.24)
1 op ) = L
po— (a +V- (pv)) =— <P V> 7 —nj (2.25)

do L
i V- (o?) = (2.26)
80' -
SV (j) —0 (2.27)
E+7xB=nj. (2.28)

1 oznacuje elektricky odpor plazmatu. Z pravé strany rovnic 2.26 a 2.27 je
ziejmé, Ze jsou zanedbavany zmény poctu ¢astic. Soustava rovnic 2.24 — 2.28
je Casto pouzivana pfi modelovani ve fyzice horkého plazmatu.

2.3 Metody feseni momentovych rovnic - za-
kladni poznatky z literatury

Jak jiz bylo uvedeno, nejcastéji pouzivana je tzv. drift-diftzni aproximace.
7 literatury je patrné, Ze nejoblibenéjsi metodou feseni tloh tohoto typu
je implicitni exponencialni schéma pro rovnici kontinuity, kterou vyvinuli
pro potfeby simulace procesti v polovodicovych zafizenich D. L. Scharfetter
a H. K. Gummel [13]. Proto je tato metoda také v nékterych pramenech
nazyvana Scharfetter-Gummelovo implicitni schéma.

Uvazujme jednodimenzionalni pripad. Oznacime-li symbolem J tok ¢as-
tic daného druhu, n jejich koncentraci, vg driftovou rychlost v diisledku pfi-
tomnosti elektrického pole, D koeficient diftize a p koeficient pohyblivosti,
vyjadiime tok cCastic predpisem

(2.29)

kde
ve = uk. (2.30)

20



Spojité modelovani plazmatu

Standardni diskretizacni metoda vede na nestability, pokud zména napéti

mezi dvéma sousednimi uzly je fadové srovnatelnd (nebo vétsi) s hodnotou
D

vyrazu —. A pravé tento nedostatek dokaze implicitni schéma odstranit [11].

Zakladni myslenkou implicitnich schémat je to, ze hodnota hledané veli-
¢iny v uzlu 7 + 1 neni vyjadfena pouze pomoci hodnot v ostatnich uzlech, ale
je vyjadiena i hodnotou v uzlu 7 + 1. Implicitni exponencialni schéma dale
predpoklada, Ze mezi dvéma sousednimi uzly jsou fyzikalni veli¢iny J, vg a

D konstantni. Pak Ize pro tok castic psat

Rit1/2

, 2.31
exp (zi41/2 — 1) (2:31)

1
Jiy12 = Ar (niDi exXp (Zi+1/2) - ni+1Di+1)

kde ¢ + 1/2 je bod lezici uprostied mezi hlavnimi body mfize i a i + 1, Ax
oznacuje vzdalenost dvou sousednich bodi@i mfize, pficemz se predpoklada
ekvidistantni déleni pracovni oblasti. Veli¢ina zi,,/2 je dana vyrazem

Stit1/2
Dit1)2

(901—1-1 - 901) ) (2-32)

Rit1/2 = —

©; je hodnota elektrického potencidlu v i-tém uzlu, s = +1 pro castice s klad-
nym nabojem a s = —1 pro c¢astice nabité zaporné. Pro vypocet hodnot toku
Castic lze pak uzit diferen¢ni schémata [14]

v (11 — i exp (557))

= P e (2.33)
o (s s exp (52

o 2.34

Jz 1/2 1 — exp (UDDAI) ' ( 3 )

Uzitim vztahu 2.31 lze pro rovnici kontinuity pouzit diferenéni schéma

k+1 nk"'l Jk+1 o Jk+1

it+1 i i+1/2 i-1/2 k
=S, 2.35
At + A.CC 1 ( )

n

kde At oznacuje délku ¢asového kroku, S; zdrojovy ¢len v i-tém bodu mfizZe.
Ziskana matice je blokové tfidiagonalni a lze ji Tesit nékterou z klasickych
numerickych metod. Takto lze ziskat hodnoty fyzikalnich veli¢in pro casové
kroky t¥.

V literatufte lze nalézt celou fadu dalsich numerickych metod, pouzivanych
k nalezeni feseni (metoda siti, metoda kone¢nych objemil, metoda koneénych
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prvkil, metoda hrani¢nich prvki atd.) a nem4 smysl je na tomto misté uvadét,
informace lze nalézt naptiklad v [15].

K dispozici je v soucasnosti i fada komerc¢nich programi, které je mozno
vyuzit, pricemz nejvykonnéjsi je ziejmé program Fluent. Pii pripravé nasich
modeli byl vyuzit program COMSOL Multiphysics a jeho pouziti se ukazalo
velmi vyhodné. Vykonnost programi, které byly pouzivany pred zahajenim
prace s timto softwarem (a vyuZivajici vySe uvedené numerické metody),
znacneé vzrostla, v nékterych pripadech az 300 krat. O jeho sile svéd¢i i zprava
Computational Science: Ensuring America’s Competitiveness od President’s
Information Technology Advisory Committee pro prezidenta USA z roku

2005, kde se pise:

,The algorithms underlying mathematical modeling have impro-
ved at a rate even greater than the hardware we have watched
explode in capability in the past decades. The developers at COM-
SOL continually take advantage of these developments so we can
offer the highest-performance codes running on the highest-per-
formance hardware.“

Jelikoz se jedna o relativné novy, ne prilis znamy produkt, bude néasledujici
cast vénovana jeho stru¢né charakteristice.

2.4 Zakladni principy modelovani v programu
COMSOL Multiphysics

2.4.1 Charakteristika prace v programu COMSOL Mul-
tiphysics

Program COMSOL Multiphysics je urc¢en pro modelovani fyzikalnich jevi
popsanych jednou diferencialni rovnici nebo soustavou diferencialnich rov-
nic, a to jak linearnich, tak nelinearnich, stacionarnich i nestacionarnich.
Od fijna roku 2005 je tento produkt na nasem trhu k dispozici ve verzi 3.2.
Zatimco verze 1.x a 2.x byly schopny pracovat pouze v prostiedi MATLABu,
od verze 3.0 jde o samostatny program, ktery lze spoustét primo z operac-
niho systému. Pro velmi tzkou vazbu na software MATLAB vsak zustava
velmi dobra spoluprace téchto dvou programt zachovana. Reseni diferencial-
nich rovnic byvala ve FEMLABu pocitana uzitim metody konecnych prvki
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vvvvvv

z vyrazu Finite Element Method LABoratory). Soucasna verze COMSOL
Multiphysics ma k dispozici Sirsi repertoar numerickych metod a na zacatku
vypoctu si program sam zvoli nejlepsi z nich. Z tohoto divodu zfejmé doslo
i k pfejmenovani produktu.

V programu lze pocitac¢ové modely vytvaret dvéma zptisoby — bud pomoci
interaktivniho prostiedi nebo pomoci klasického programovani. Prvni moz-
nost nam umoznuje pohodlnou praci, ktera je vsak zaplacena nepiijemnymi
omezenimi — napiiklad lze jen stézi néco potifebného doprogramovat. Sou-
casna verze programu jiz sice nabizi vlastni skriptovaci jazyk, jeho pouziti
se vsak jevi stale jako malo efektivni. Potfebujeme-li tedy fesit problémy,
které nejsou formulovany pouze jako soustavy diferencidlnich rovnic (tzn.
napiiklad problémy vyuzivajici ¢asticové - spojité modelovaci techniky), je
vhodné mit na pocitaci nainstalovany program MATLAB a COMSOL Mul-
tiphysics spoustét z ného. V MATLABu pak vytvorime vlastni zdrojovy kéd
a COMSOL Multiphysics vyuzijeme pouze jako knihovnu poskytujici fesice
diferencialnich rovnic. Tento pristup umoznuje vytvaret efektivni aplikace,
které mohou byt v nékterych pripadech dale optimalizovany vhodnym pou-
zitim funkci vytvorenych v jazyce C. Ty lze pak v MATLABu konvertovat
do tzv. mex-files a importovat do programu. Podrobnou charakteristiku lze
nalézt v [16].

Prace pfi vytvareni pocitacového modelu v programu COMSOL Multi-
physics pomoci interaktivniho rozhrani je intuitivni a lze ji rozdeélit do néko-
lika zakladnich krokii:

1. Spustime program COMSOL Multiphysics a zvolime vhodny aplikac¢ni
mod. Podrobny popis prace s jednotlivymi aplikacnimi médy l1ze nalézt
v manuélech [17], [18] nebo v napovédé k programu COMSOL Multi-
physics [19]. Pro vytvofeni nasich modelii jsme vyuzili t¥i z nich — apli-
kaéni méd PDE modes/General form, PDE modes/Coefficient form a
PDE modes/Classical PDEs/Poisson’s Equation. ProtoZe se na definici
jednotlivych koeficientti téchto aplika¢nich modi odkazujeme i v dalsim
textu, je o nich kratka zminka v druhé casti této kapitoly.

2. Zobrazime pracovni plochu, na ni vytvofime pracovni prostor a v ném
rozmistime potfebné objekty naseho modelu.

3. Zadame hodnoty koeficienti pro dany aplikacni méd a pocateéni a
okrajové podminky.
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4. Zadame hodnoty konstant a predpisy funkci, které pouzivame pro zpre-
hlednéni zapisd.

5. Potfebujeme-li pridat dalsi aplika¢ni médy (napiiklad pfi FeSeni sou-
stavy rovnic), tak tfeti krok pro kazdy z nich opakujeme.

6. Nastavime parametry feSice (naptiklad rozvrzeni ¢asovych krokt a je-
jich maximalni pocet, zvolime vhodny fesi¢ algebraickych rovnic atp.)
a dalsi parametry, které jsou potieba ke zdarnému vyreseni problému.

7. Nastavime parametry modelu jako je napfiklad typ bazovych funkci
(vychozi je Lagrangetv polynomiélni konecny prvek druhého fadu),
formu feseni, proménné, pro které chceme tlohu tesit atd.

8. Zadame parametry sité a vygenerujeme ji.
9. Spustime vypocet Teseni.

10. Ovérime spravnost FeSeni (zkusime napiiklad rtzné pocatecni pod-
minky, jemnéjsi nebo hrubsi sit atp.).

11. Provedeme zpracovani vyslednych dat (vybirat mizeme z celé fady
moznosti — klasické grafy zobrazujici feseni jako plochu, grafy typu
cross-section nebo naptiklad zobrazeni ¢asového vyvoje hledané velic¢iny
pomoci video souboru ve formatu avi) a data ulozime.

2.4.2 Vybrané aplikacni moédy

Pro uzivatele programu je pfipraveno nékolik aplika¢nich médi (v zavislosti
na rozsahu licence k dané instalaci programu), které lze pouzit k feseni nej-
Castéji se vyskytujicich fyzikalnich aloh (diftze, vedeni tepla, proudéni teku-
tin, problémy z oblasti elektromagnetismu atp.), pfipadné je mozné zakoupit
pfidavné moduly pro feSeni specidlnich problémi (naptiklad chemicky mo-
dul). Pripraveny jsou také obecnéji pojaté médy umoznujici Fesit i problémy,
které nemusi spadat do specializovanych aplikac¢nich médu. Jak jiz bylo zmi-
néno, pro nase potieby jsou nejdulezitéjsi tti z nich. Proto je na tomto misté
ve strucnosti uvadime.
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Coefficient form

Méd PDE modes/Coefficient form je uréen pro feSeni linedrnich nebo slabé
linearnich tloh, popsanych diferencialnimi rovnicemi ¢i jejich soustavami.
Tento aplika¢ni méd fesi diferencialni rovnice s neznamou u, které lze vyjadrit
na oblasti {2 ve tvaru
0%u Ju . N

eam—|—daa+v‘(—cVu—au+’y)+ﬁ~Vu+au:f. (2.36)
Piislusné okrajové podminky na hranici 0€2 pracovni oblasti lze zadat ve formé
zobecnéné von Neumannovy okrajové podminky (v [20] je tato podminka na-
zyvana Newtonova)

i (cVutau—7)+qu=g—h'p (2.37)
nebo jako Dirichletovu okrajovou podminku
hu = r. (2.38)

Jednotlivé koeficienty e,, dg, ¢, a, f, &, (8,7, q, g, v a h, pomoci nichZ nasi
rovnici do programu COMSOL zadame, ziskdme porovnanim feSené rovnice
a rovnic 2.36 az 2.38.

General form

Tento mdd zvolime v pfipadech, kdy potfebujeme fesit nelinearni diferenci-
alni rovnici nebo jejich soustavu. Obecny tvar diferencialni rovnice na oblasti
2 ma pro tento méd tvar

0%u ou -
4 d == J=F 2.
eaatz—i- aat+v J ) (2.39)
okrajové podminky na hranici 052 jsou vyjadieny obecnymi vztahy
- OR\"
-n-J = G — 2.40
2 (5 n (2.40)
0 = R (2.41)

Koeficient p v této rovnici oznacuje Lagrangetv soucinitel, symbol 7" trans-
pozici. Koeficienty tohoto médu lze také ziskat tak, ze je zaddme v PDE
modes/Coefficient form a poté je do PDE modes/General form piekonver-
tujeme.
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PDE modes/Classical PDEs/Poisson’s Equation

Tento mod je navrzen pfimo pro feseni Poissonovy rovnice, ktera je pro tyto
potfeby vyjadiena ve tvaru

~V - (cVu) = f. (2.42)

Prislusné okrajové podminky lze vyjadrit ve tvaru 2.37 a 2.38.

2.4.3 Charakteristika mrize

Abychom mohli pfi popisu jednotlivych pocitacovych modeli uvadét charak-
teristiku zakladni miize, ktera byla pro feseni piislusné diferencialni rovnice
pouzita, uvedeme v této podkapitole jeji zakladni charakteristiky, které se
v programu COMSOL Multiphysics pouzivaji.

Pro uzivatele je pripraveno 9 zakladnich mfizi, které lze rovnou pouzit.
Hodnoty, které pak charakterizuji jednotlivé elementy, jsou uvedeny pro dvou-
rozmérné modely v tabulce 2.1 a pro trojrozmérné modely v tabulce 2.2.

Pokud neumoznuji preddefinované mfize nalézt feseni problému, muze si
je uzivatel sam optimalizovat primo pro potieby své tlohy. V tom ptipadé je
potfeba nastavit pfedevsim tyto parametry:

e Mazximum element size — urcuje maximalni velikost prvku. Tato hod-
nota je implicitné definovana jako jedna desetina nejvétsi vzdalenosti
v modelu.

o Maximum element size scaling factor — prichazi v ivahu, pokud uziva-
tel neur¢i maximalni velikost prvku mrize. Program vynasobi zadanou
hodnotou implicitné definovanou hodnotu parametru Mazimum ele-
ment size.

o FElement growth rate — vyjadiuje, kolikrat 1ze zvétsit nasledujici miizovy
prvek, pokud to geometrie problému umoznuje. Timto zptsobem lze
vygenerovat miiz s trendem riistu velikosti koneénych prvki.

e Mesh curvature factor (MCF) — definuje minimalni povolenou velikost
prvku v oblastech s velkym polomérem kiivosti. Program vygeneruje
miiz tak, aby nejmensi prvek byl vétsi nez velikost soucinu MCF a
polomeéru kfivosti okrajové oblasti.
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. Maximum Mesh Element Mesh
Kvalita
e element curv. growth curv.
miize )

size factor rate cut off

Extrémné jemna 0,15 0,2 1,1 0,0001
Extra jemna 0,3 0,5 1,2 0,0003
Jemné;jsi 0,55 0,25 1,25 0,0005
Jemna 0,8 0,3 1,3 0,001
Normalni 1 0,3 1,3 0,001
Hruba 1,5 0,4 1,4 0,005
Hrubsi 1,9 0,6 1,5 0,01
Extra hruba 3 0,8 1,8 0,02
Extrémné hruba 5 1 2 0,05

Tabulka 2.1: Zakladni mfiZe a jejich parametry pouzité pii 2D modelovani.

e Mesh curvature cut off (MCCO) — umoznuje zabranit vytvoreni vel-

kého poc¢tu velmi malych prvka na okraji pracovni oblasti a zabrani

tak zbytecnému prodluzovani vypoctu. Pokud je polomeér okrajové ob-

lasti mensi nez hodnota sou¢inu MCCO a nejvétsi velikosti v geometrii

modelu, pak je za hodnotu poloméru zvolena hodnota tohoto soucinu.

Kvalitu mfize lze specidlnimi prostiedky ovliviiovat také na okrajovych

oblastech, hranach a dokonce i bodech uvniti pracovni oblasti.

2.4.4 Postiehy z prace s programem COMSOL Multi-

physics

Na zavér této kapitoly chceme Ctenare seznamit s nékterymi zkuSenostmi,

které jsme ziskali v pribéhu dvouleté prace s programem COMSOL Multi-

physics.

1. Program pracuje bez problémi pod operacnim systémem Windows XP

i Linux. Pro instalaci pod systémem Windows se vSak nepodarilo fesit

problémy, které vyzaduji vice nez 1 GB paméti. Tento problém je v 64

bitové verzi odstranén, nebof je pouzit jiny zptisob adresovani.
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. Maximum Mesh Element Mesh
Kvalita
e element curv. growth curv.
miize )

size factor rate cut off
Extrémné jemna 0,2 0,2 1,3 0,001
Extra jemna 0,35 0,3 1,35 0,005
Jemné;jsi 0,55 0,4 1,4 0,01
Jemna 0,8 0,5 1,45 0,02
Normalni 1 0,6 1,5 0,03
Hruba 1,5 0,7 1,6 0,04
Hrubsi 1,9 0,8 1,7 0,05
Extra hruba 3 0,9 1,85 0,06
Extrémné hruba 5 1 2 0,07

Tabulka 2.2: Zakladni mfiZe a jejich parametry pouzité pii 3D modelovani.

2. Pro potreby spojitého modelovani se jedna o vysoce vykonny software.
Na skodu je snad jen omezeni, které klade program pii zmeéné geo-
metrie problému, kdy je potfeba cely program ,napsat® znovu. Jed-
nou moznosti, jak tento problém obejit, je vyuzit programového baliku
MATLAB a model vytvaret v podobé m-file. Pro vytvoreni geometrie
lze pouzit skriptovaci jazyk.

3. Pro potieby modelovani ve fyzice plazmatu se jevi vyhodné pouziti
kombinace MATLAB — COMSOL, kdy program MATLAB funguje jako
hlavni program, z kterého se volaji vSechny potiebné funkce a COM-
SOL slouzi jako knihovna téchto funkci. Programovani pres COMSOL
editor nedoporucujeme.

4. Funkéni moduly vytvorené v programovacim jazyku C lze s tspéchem
implementovat pomoci mex soubort do zdrojového kédu v MATLABu.
V piipadé cykli (for, while, atd.) se timto zpiisobem neché cely vypocet
zefektivnit. Takto lze i v programu COMSOL Multiphysics vyuzivat
dtive napsané zdrojové kody.
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Kapitola 3

Literatura a ¢asticové a
hybridni modelovani

3.1 Casticové modelovani

Na pracovisti KEVF MFF UK byla vytvorena fada modelu zalozenych na fi-
lozofii ¢asticového modelovani a byly vypracovany efektivni algoritmy pro je-
jich Teseni. Proto jsou v této kapitole shrnuty zakladni poznatky tykajici se
casticového modelovani, které jsou dostupné v literature, a popsany nékteré
algoritmy, které vyuzivame v pocitacovém modelu. V druhé c¢asti této kapi-
toly pak uvadime citace na literaturu, kterda byla k dispozici pti vytvareni
hybridniho modelu.

Zakladni knihou, ve které jsou popsany nejpouzivanéjsi ¢asticové mode-
lovaci techniky, je [21].

Césticové modely miizeme rozdélit do dvou zakladnich skupin — modely
selfkonzistentni a neselfkonzistentni. Modely neselfkonzistentniho typu jsou
vhodné pro piipady, kdy potiebujeme ze znamého rozlozeni elektrického po-
tencialu urcit rozdélovaci funkce rychlosti a s ni souvisejici charakteristiky.
Uvazovat mizeme pouze jeden typ castic, jejichz charakteristiky hledame,
navic v pribéhu vypoctu nemusime prepocitavat hodnoty potencidlu. Tim
se cely vypocet oproti selfkonzistentnimu pristupu urychli.

V ptipadé selfkonzistentniho modelu ([22]-[24]) jsou hodnoty elektrického
potencialu prepocitavany pravidelné mezi jednotlivymi kroky ¢astic. V mo-
delu musi byt uvazovany vSechny dilezité typy nabitych ¢astic (zpravidla jsou
to elektrony a kladné nabité ionty). Z tohoto divodu je vypocet z pohledu
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100 100 100
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Obrazek 3.1: Casové naroky jednotlivych ¢asti ¢asticovych vypoéti — pie-
vzato z [26].

casové narocnosti pomérné neefektivni a techniky jsou vhodné pro ptipady,
v nichz lze redukovat dimenzionalitu systému. Nejvétsi ¢ast strojového casu
se spotfebuje pfi vypoctu silovych ptlisobeni, jak ukazuji vysledky publiko-
vané v [25]. Dle této studie v pfipadé 1D modelu tvofi vypocet sil pfiblizné
35 % celkové doby vypoctu, u 2D modelu je to jiz 40 % a v 3D pripadé je to
dokonce vice nez 99 % celkové doby vypoctu.

3.1.1 Vypocet poloh a rychlosti

K vypoctu nové polohy castice lze pouzit néktery z nasledujicich algoritmi
(ve vSech pripadech se predpokldda znalost pocatecnich poloh a rychlosti
Castice):

1. Eulerova metoda

Metoda je prvniho fadu presnosti v Case, diferen¢ni schémata pro vy-
pocet nového vektoru polohy 7, rychlosti ¢ a sily F' maji tvar

1 -
Pl = f}<+17ikm+2 FEAL (3.1)
1 -
Gt = U AL (3:2)
my
Bl = (3.3)

Dolni indexy oznacuji ¢islo ¢astice, horni indexy ¢islo ¢asového kroku.
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2. Verletuv algoritmus
Diferenc¢ni schéma metody ma tvar

1 —-
P = R L OAE + —— FFAR (3.4)
2mi
Frt = (3.5)
1 —. —.
,U%H—l _ 17;1<+ 5 (Fvik+F1ik+1) At (36)

1

Vzhledem k tomu, ze silu pocitdme diive nez rychlost, nelze uzit tento
a nasledujici postup v pripadech, kdy je sila funkci rychlosti. Verlettiv
algoritmus klade také vétsi naroky na pocitacovou pamét, v niz musime
uchovavat hodnoty sily ze dvou ¢asovych krokii.

3. Metoda Leap frog
Diferenc¢ni schéma je tvaru

1 —
Pl = A FPAL e FRAP (3.7)
2mi
Al = (3.8)
1 =
6»11<+3/2 _ 1—)»ik+l/2_|__Fuik+1At (39)

1

Oproti Verletové algoritmu problémy navic ¢ini i urceni pocatecnich
podminek pro rychlost, nebot prvni hodnota je poloZena do ¢asu polo-
viny ¢asového kroku At.

Verletiv algoritmus i metoda Leap frog jsou druhého fadu. V praxi se
také uzivaji dalsi metody numerické matematiky (metody typu Rungeho-
Kutty vyssich fadi nebo vhodné metody typu prediktor-korektor), které jsou
sice presnéjsi, ale také pomalejsi. Vhodné jsou predevsim pro vypocty s ma-
Iym poctem téles (napiiklad modely slunecénich soustav), pro potieby fyziky
plazmatu je jejich uziti omezené.

3.1.2 Vypocet silovych pisobeni

N 24

kterou je nutné navic béhem vypoctu mnohokrat opakovat, je této casti po-
tfeba vénovat zvysenou pozornost. Byla vyvinuta fada metod, které umoznuji
zefektivnit vypocet. Nejcastéji pouzivanymi jsou pristupy zalozené na metodé
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Particle in Cell (popsano v [27]), bud ve varianté Nearest Grid Point (NGP)
[21] nebo — v o néco presnéjsi varianté — Cloud in Cell (CIC) [21].

V pripadé pfimé sumace silovych ptisobeni se vyuziva ke zefektivnéni
vypoc¢tu kopirovani pracovni oblasti [28].

3.1.3 Srazkové procesy

Srazkové procesy jsou v modelu vétsinou realizovany za vyuziti stochastic-
kych metod. Céstici je na zakladé znalosti stiedni volné drahy Ay vSech uva-
zovanych srazkovych procesii pridélena nahodna volna draha &, ktera je ge-
nerovana vztahem

£=—Xolnn, (3.10)

7 je ndhodné ¢islo s rovnomérnym rozdélenim na intervalu (0, 1). Vztah 3.10
lze odvodit ze vztahu pro hustotu pravdépodobnosti poissonovského jevu

p(z) = %eXp <—§> : (3.11)

respektive z distribuc¢ni funkce

F(z)=1—exp (—%) , (3.12)

a to za podminky, Ze stfedni volna draha neni funkci polohy ani energie
castice. Pokud neni tato podminka splnéna, 1ze jeji splnéni vynutit pouzitim
metody nulové srazky (Null Collision Method). Do modelu je pfidan novy
srazkovy proces, pii némz nedochézi ke zméné energie castice ani jejiho sméru
rychlosti. U¢inny priifez srazky je vSak definovan tak, Ze celkova stiedni volné
draha jiz neni funkci energie a ndhodnou volnou drahu c¢astice lze rozehrat
vztahem 3.10. Na zakladé statistického vyhodnoceni lze ukazat, Ze timto
zptsobem neni ovlivnéna povaha realnych fyzikalnich problémii ani jejich
néhodnost. Blizsi informace k metodé nulové srazky lze nalézt v [29].

Poté, co ¢astice urazi svou nahodnou volnou dréhu, je simulovana srazka
dle fyzikélnich predpokladi (generuje se nova velikost a smér rychlosti ¢és-
tice) a rozehrava se nova ndhodna volné draha.

3.1.4 Zdroj céastic

Zdroj castic byva v modelech realizovan simulaci neporuseného plazmatu.
Pocet castic v pracovni oblasti zdroje je udrzovan na konstantni hodnoté,
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opusti-li ¢astice zdroj, je do néj vracena pouzitim cyklickych okrajovych pod-
minek [28].

Odvozeny byly také analytické vztahy generovani maxwellovského toku
(priklad lze nalézt v [30]), které poskytuji optimalni vykon pii rozehravani
rychlosti c¢astic prilétavajicich z oblasti neporuseného plazmatu. Jejich ne-
vyhodou je, Zze ne vzdy lze predpokladat maxwellovské rozdéleni rychlosti
elektronti a symetrii v geometrii modelu. Tim je jejich uziti limitovano a
ve specialnich pripadech je jejich aplikace nemozné s ohledem na kompliko-
vanost funkce, pomoci které jsou parametry ¢astic rozehravany.

3.1.5 Dalsi umélé obraty

V literatute lze nalézt popis celé fady dalsich umélych obratd uzivanych
ke zefektivnéni vypoctu, véetné studii jejich vlivu na pfesnost vypoctu. Na-
priklad jde o volbu ruzné délky casového kroku pro elektrony a ionty (viz
[22]), nebo metody nahrazujici metodu Particle-in-Cell, jako je P3M [21],
Barnestv-Hutiv algoritmus [31], Evaldova sumace [32] nebo rychla multipé-
lova metoda FMM [33].

3.2 Hybridni modelovani

I kdyz lze v literature nalézt zminky o hybridnim modelovani, jsou popisy
prezentovanych modeld strohé, bez detailnéjsiho popisu vazeb mezi jednot-
livymi soucastmi programu. Z dostupné literatury se jako nejkvalitnéjsi jevi
¢lanky publikované dvojici Annemie Bogaerts a Renaat Gijbells: [34]-[38].
Autori vyvinuly hybridni pocitacovy model, ktery aplikovali na pripadech
simulaci rf-plazmatu v okoli aktivni elektrody. V modelech jsou uvazovany
vyboje v argonu ¢ héliu s pfimésovymi latkami (napf. médi).

Filozofie modelu je zaloZena na myslence, ze ionizovat mohou pouze elek-
trony s energii vyssi nez je prahova energie pro dany ionizacni proces. Proto
je tekutina elektroni rozdélena na dvé casti:

e Céast, v niz se nachazeji elektrony schopné ionizovat neutralni atomy
(nazyvané fast electrons), tato skupina je modelovana metodou Monte
Carlo.

e Skupina pomalych elektronii, neschopnych vykonat ioniza¢ni proces,
modelovanych spojité.
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Nastane-li neelasticka srazka a Castice ztrati energii, je pfesunuta do sku-
piny pomalych elektroni a je dale modelovana spojité.

Prvni ¢asti vypoctu je ¢asticovy MC model, ktery poskytuje hodnoty ko-
eficientt reakce R, a R;. Ty jsou vyjadfeny jako funkce vzdalenosti od elek-
trody a pouzity v druhé casti modelu, v niz je feSen spojity model zadany

rovnicemi
one 0Je
= R, 3.13
ot ox (3.13)
8ni (?Jl
= K 3.14
ot ' ox (3:.14)
Pyo e
@ + 8_0 (ni — Ne — neiast) =0 (315)
Op ONe
Jo = pene— — Dy 3.16
Helte B Ox (3.16)
8(,0 8ni
L = —uni— — Dj— 1
Ji pini - = Dig (3.17)

kde n, oznacuje koncentraci pomalych elektronti, n ts koncentraci rychlych
elektronti, n; koncentraci iontt, ¢ elektricky potencial, D., D;, . a p; koefi-
cienty diftize a pohyblivosti. K feseni soustavy se pouziva exponencialniho
schématu, které bylo popsano v predchozi kapitole.

Dalsi variantou, se kterou se lze v literatuie setkat, je rozdéleni pracovni
oblasti na dvé disjunktni mnoziny. Pro oblast, v niZ elektrony maji v porov-
nani s ostatnimi ¢astmi pracovni oblasti velké energie a kde tudiz dochazi
k ionizaci atomi nékolikanasobné cast€ji, jsou pouzivany casticové modelo-
vaci techniky. Oblast, kde je koeficient reakce relativné maly a kde se rozdé-
lovaci funkce elektront prilis nelisi od maxwellovské, je modelovana spojité.

Tteti moznosti je postup, ktery je navrzeny v této praci. Jak bude po-
psano detailné dale v textu, hraje zde klicovou roli opét tekutina elektroni.
Na zakladé rozlozeni potencialu je ziskdvana neselfkonzistentnim modelem
rozdélovaci funkce rychlosti elektront, kterou lze dale vyuzit naptiklad k zis-
kani hodnot koeficientti reakce v zavislosti na vzdalenosti od povrchu sondy.
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Kapitola 4
Cile prace

Cile prace stanovené studijnim planem, jsou nasledujici:

Studovat fyzikalni procesy probihajici v objemu plazmatu inertnich plynt a
pri interakci tohoto plazmatu s povrchy pevnych latek. Zamérit se zejména
na:

e spojitou techniku modelovani ve vice rozmérech (2-3),
e vyvoj algoritmt pro hybridni modelovani plazmatu,

e studium sondové diagnostiky v nizkoteplotnim plazmatu.

V praci chci ¢tenafe navic seznamit:
e s moznostmi, které nam poskytuji spojité modelovaci techniky,

e s programem COMSOL Multiphysics, moznostmi kompatibility s dal-
$imi programovacimi jazyky a postiehy z praktického uziti.
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Kapitola 5

Zakladni spojity model
plazmatu

5.1 Charakteristika modelu

5.1.1 Fyzikalni predpoklady

Tento model argonového plazmatu byl vytvoren za tcelem otestovani moz-
nosti zvolenych metod a obsahuje celou fadu zjednodusujicich nefyzikalnich
predpokladii. Zaroven je vyuzit jako generator vstupnich hodnot ve vysled-
ném hybridnim modelu, proto je v této kapitole uvedena jeho strucna cha-
rakteristika. Poskytuje dilezité informace o modelech zaloZzenych na spo-
jitych simula¢nich technikdch (néro¢nost programu na spotiebu strojového
¢asu, naroky na pocita¢ovou pamét atp.), pficemz tyto informace lze vyuzit
pii vyvoji slozitéjsich a kvalitnéjsich modeli.
Predpoklady pro tento model lze shrnout do nékolika bodii:

1. Pro potfeby simulaci se pouzivaji parametry nizkoteplotniho, ¢astecné
ionizovaného argonového plazmatu o tlaku p = 133 Pa, teploté elek-
tront T, = 23.200 K a teploté iontt T; = 300 K. Koncentrace elektront
a kladnych iont v oblasti neporuseného plazmatu je rovna n, = n; =
1 x 10*® m~3. Parametry argonového plazmatu jsou pouzity piedevsim
z diivodu dostatku experimentalnich dat, z nichz lze ziskat relativné
dobrou predstavu o elementarnich jevech, které hraji roli pti formovani
sheathu.

2. Pracovni oblasti je ¢ast kladného sloupce doutnavého vyboje argono-
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vého plazmatu tvoreného pouze neutralnimi atomy, elektrony a klad-
nymi argonovymi ionty Ar*. V redlném plazmatu se samoziejmé vy-
skytuji (zpravidla v malych koncentracich) i dalsi typy ¢astic, napii-
klad argonové ionty Ar?*, excitované neutrdlni argonové atomy atd.,
ty vSak nejsou v této varianté uvazovany. Tvar a velikost pracovni ob-
lasti a umisténi sondy jsou zvoleny na zakladé pouzité geometrie a jsou
popsany dale v textu.

3. Predpokladame, ze koeficienty diftize a pohyblivosti nabitych ¢astic zl-
stavaji po celou dobu experimentu konstantni, nezavislé na energii ¢as-
tic.

4. Rychlostni rozdéleni ¢astic je maxwellovské. Také tento predpoklad ne-
byva v redlném plazmatu zpravidla splnén, pfedevsim pro elektrony
s vyssi energii a pro elektrony v blizkosti sondy. V této oblasti byva
rychlostni rozdéleni elektronti znacné odlisné od Maxwellovy rozdélo-
vaci funkce (jak bude diskutovano déle).

5. Zanedbava se vliv toku nabitych ¢astic na tekutinu neutralnich castic.
6. Nejsou uvazovany jevy zpusobené magnetickym polem.

7. Ze srazkovych procesi se uvazuje pouze pruzny rozptyl elektronti na ne-
utralnich atomech, energetické ztraty elektronové tekutiny v pribéhu
jedné srazky jsou zanedbany.

5.1.2 Zakladni rovnice

Model nahlizi na plazma jako na smeés t¥i navzajem se prostupujicich tekutin
— tekutiny neutralnich atomt, tekutiny tvorené elektrony a tekutiny kladnych
iont1. Jelikoz o neutralnich atomech se predpokladd, Ze nejsou ovlivnény toky
nabitych ¢astic, je nutno matematicky popsat pouze posledni dvé z nich (viz
[12]). To lze u¢init pomoci soustavy Sesti diferencialnich rovnic o Sesti nezna-
mych. Soustava je tvorena rovnicemi kontinuity pro kladné ionty a elektrony

@ni ?

VT = 0 (5.1)
One -

5tV =0 (5.2)

37



Kapitola 5.: Zakladni spojity model plazmatu

Funkéni predpisy pro tok elektront je a kladnych iontt Ji 1ze odvodit ze
zékona zachovani hybnosti 2.4. Odvozeni lze nalézt pro stacionarni piipad,
kdy 1ze zanedbat konvektivni ¢len (- V)v, v publikaci [12]. Toky elektront
a iontl jsou pak dany jako soucet toku castic pod vlivem elektrického pole a
v gradientu koncentrace

uiniﬁ - DiVni (53)
= —ueneﬁ — D, Vne.

o S~
|

Koeficient diftize elektronti D, a iontd D; a koeficient pohyblivosti p, a
i je vyjadien ve tvaru (viz [12])

e

N 5.5

M MiVin (5.5)
kKT

Dy = —, (5.6)
M;iVin

J = e, 1, Vjn oznacuje srazkovou frekvenci ¢astice s neutraly.
V ptipadé idealnitho maxwellovského rozdéleni rychlosti ¢astic bychom mohli
kazdou z dvojic svazat uzitim Einsteinova vztahu [12], [39]
€Dj
= —, 5.7

Ackoliv lze v literatufe (napf. [40]) nalézt semi-empirické vztahy pro funkéni
zavislost koeficient pohyblivosti a diftize na intenzité€ elektrického pole, nejsou
takové zavislosti v zakladni varianté modelu vyuzity. Naptiklad pro kladné
ionty se pro zavislost jejich teploty 7} na velikosti intenzity elektrického pole
E pouziva vztah

T} = kT, + — 8 (1) (5.8)
' & Bmi+3mg o '

kde index g oznacuje neutralni c¢astici, i iont.

Hodnoty koeficientii pohyblivosti a diftiize pouzité v modelu jsou prevzaté
z [41], tzn. D, = 340 m?s™ !, p, = 170 m*V-1s71 D; = 0.012 m?s! a
pi = 0.46 m?V—1s7L,

Dale je potreba vyuzit Poissonovu rovnici

Ap = ——(ni—ne) (5.9)
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Koeficient Tekutina Tekutina Poissonova
dif. rovnice elektronu kl. iontu rovnice
d, 1 1
1 D, D; 1

Q
)
)

f 0 0
€0
a —fte - Vo i - Vo
3 0 0
o 0 0

Tabulka 5.1: Predpisy pro koeficienty v rovnici 2.36 a 2.42 pouzité pro za-
kladni model plazmatu

a obecny vztah mezi elektrickym potencidlem a intenzitou elektrického pole:

—

E = —Ve. (5.10)

Dosazenim rovnic 5.3, 5.4 a 5.10 do rovnic 5.1 a 5.2 1ze soustavu diferencial-
nich rovnic 5.1 az 5.10 prevést na soustavu tii diferencialnich rovnic o tfech
neznamych n., n; a @:

One
5 + V- (=DcVne) + V- (teneVe) =0 (5.12)
Ap = —g(ni — ne). (5.13)

Porovnanim téchto rovnic s obecnym zapisem diferencialni rovnice 2.36
pouzivané v programu COMSOL Multiphysics ziskdme funk¢ni predpisy pro
jednotlivé koeficienty d,, a, ¢, a, 3, v a f (viz tabulka 5.1). JelikoZ tyto
koeficienty zavisi na neznamych n., n; a ¢, jde o nelinearni tilohu. Pro feseni
rovnic 5.11 a 5.12 je pouzit aplika¢ni méd PDE mode/Coefficient form, ktery
je poté prekonvertovan do formy General, kterda je pro feSeni nelinearnich
diferencialnich rovnic vhodnéjsi.

39



Kapitola 5.: Zakladni spojity model plazmatu

5.1.3 Okrajové a pocatecni podminky

Nedilnou soucasti ulohy jsou pocatecni a okrajové podminky. V tomto pri-
padé je pro neznamé velic¢iny n;, n. a ¢ potieba zadat Sest okrajovych pod-
minek a tfi podminky pocatecni.

Okrajova podminka pro elektricky potencial

Hodnota elektrického potencialu na sondé€ je rovna ¢y = 10 V. Déle se pted-
poklada, ze cely tento elektricky potencial je na okraji pracovni oblasti, kde se
jiz vyskytuje neporusené plazma, plazmatem odstinén, proto je zde pro elek-
tricky potencial zvolena okrajova podminka ¢, =0 V.

Okrajové podminky pro koncentrace Castic

Spravné zvolend okrajova podminka pro koncentraci elektrond na povrchu
sondy je dtlezitou soucasti zadani tulohy, jeji urceni je vSak dosti kompliko-
vané. V néekterych pripadech lze pro hodnotu koncentrace elektronti na po-
vrchu sondy zvolit ne = 0 m~3 nebo Vn, -7 = 0, jako je tomu v publikacich
[8], [42]-]44], 7 znadi vektor normaly k plose orientované do elektrody. I kdyz
byla takovato okrajova podminka v prvnich variantach naseho modelu také
pouzivana, nevystihuje prilis§ podminky panujici v realném plazmatu. Kon-
centrace elektroni tésné u povrchu sondy totiz neni nulova, elektrony by se
navic v oblasti sheathu musely v nékterych pripadech pohybovat rychlosti
veétsi, nez je rychlost svétla.

V publikaci [45] je hodnota koncentrace na povrchu sondy zadana von
Neumannovo podminkou ve tvaru

it Jy = —ksne +~J; - 7, (5.14)

kde koeficient ks je tzv. koeficient rekombinace elektronti na sténéch, v je
tzv. koeficient sekundarni emise. Hodnoty obou koeficienti je nutné ziskat
z experimentalnich méfeni. Hodnoty veli¢iny ~ se pohybuji fadové v setinach.

Jako nejvhodnéjsi se ukazuje pouziti Neumannovy okrajové podminky,
jako je tomu v [46]-[50]:

; . 1
Jo Tl = —nele B - 11+ Ve, (5.15)
kde
8kgTy
e Bre (5.16)
TMe
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V publikaci [51] 1ze nalézt podobny piedpis, ktery je po teoretickém roz-
boru zobecnén a uvazuje mimo jiné také vliv sekundarni emise elektront
z povrchu sondy.

Na okraji pracovni oblasti, kde se pfedpokladad neporusené plazma, je
s ohledem na podminku kvazineutrality koncentrace elektront rovna koncen-
traci iontt v elektrickym polem neovlivnéném plazmatu, tedy nes = Njoo =
1 x 10" m=3.

Okrajova podminka pro koncentraci kladnych ionti na povrchu sondy je
zvolena jako njy = 0 m~3, coz je ospravedlnitelny piedpoklad, nebot energie
iontth odpovidajici teploté 300 K nestac¢i na pfekonani potencidlové jamy
o vysce +10 eV.

Pocate¢ni podminky

Pocatecni koncentrace elektront a koncentrace kladnych iontt je rovna kon-

centraci téchto ¢astic v neporuseném plazmatu, tedy ni=0 = ni=0 = 1 x
10 m~3, pocatecni podminka na rozlozeni potencidlu v celé pracovni ob-

lasti je rovna potenciidlu na povrchu sondy, tj. ¢'=° = 10 V.

5.1.4 ReSeni problému, dalsi parametry

Soustava diferencialnich rovnic je feSena Casovym TeSicem v ¢asovém inter-
valu 1073 s. V systému vSak ustéleny stav nastava o néco diive, asi po 107* s
realného casu experimentu, coz je v pomérné dobré shodé s vysledky, které
poskytuji modely zalozené na c¢asticové technice modelovani — zde ustaleny
stav nastava piiblizné po 107° s. Casovy rozdil v tomto vysledku je dan
pravdépodobné ruznymi poc¢atecnimi podminkami (v ¢asticovych modelech
se zpravidla vychézi z hodnot danych feSenim diftizni rovnice, které se méné
1isi od hodnot odpovidajicich ustédlenému stavu).

K feseni soustav algebraickych rovnic, které vynikly po diskretizaci sou-
stavy diferencidlnich rovnic, jsme pouzili ballk UMFPACK [52]. Kromé toho
jsme také otestovali dalsi Fesice — Fesi¢ SPOOLES (Sparse Object-Oriented
Linear Equations Solver) vyuzivajici pfimé numerické metody [53], feSi¢
GMRES (Generalized Minimal Residual Method) vyuzivajici itera¢ni nume-
rické metody [54], metodu konjugovanych gradientii [55] a metodu geomet-
rickych multigrida [56]. Resi¢ UMFPACK poskytoval vysledky v porovnani
s ostatnimi Tesi¢i v nejkratsim Case, pii feseni tfidimenzionalnich modeli byl
vsak limitovan kapacitou paméti.
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Obrazek 5.1: Volba délky ¢asového kroku At v zavislosti na poradi kroku
N;.

5.2 Vysledky

5.2.1 Jednodimenzionalni model

Prvnim typem sondy, kterou jsme studovali, byla sonda rovinna. Ke studiu
chovani plazmatu v okoli této sondy lze nas problém s ohledem na symetrii
problému prevést do jedné dimenze. VSechny neznadmé n., n; a ¢, pomoci
nichz je plazma popsano, jsou tedy funkcemi prostorové souradnice x a ¢asu
t (pfi odpovidajici volbé kartézské soustavy souradné). Pracovni oblasti je
usecka délky L, ktera je kolma k povrchu sondy. Jeden krajni bod ztotoz-
nujeme s bodem lezicim na povrchu sondy, na druhy krajni bod nahlizime
tak, jakoby lezel v oblasti, kterd odpovida neporusenému plazmatu. Vypocet
jsme provedli pro pracovni oblasti riznych délek.

Doba potiebna pro provedeni vypoctu zavisela dle ocekavani predevsim
na kvalité pouzité miize — nékteré ¢asové udaje jsou uvedeny v tabulce 5.2.
V porovnani s metodami ¢asticovymi, kde u jednodimenzionalnich modelt
doba vypoctu zpravidla neklesd pod nékolik hodin (viz [57]), je pravé kratka
doba potiebna k vypoctu zakladnim rysem spojitych modeli. Program COM-
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Pocet koneénych
oceh Konechye Doba vypoctu [s]

prvka
30 5.4
60 5,5
120 7,6
240 10,6
480 16,4
960 26,4
1920 50,6

Tabulka 5.2: Doba vypoctu jednodimenzionalniho modelu na siti o rtizném
poctu konecnych prvki. Tato zavislost je ptiblizné linearni a dobu vypoctu t
v sekundach je mozno vyjadrit jako funkci poctu prvki N priblizné ve tvaru
t=0,024N +4,554.

SOL Multiphysics navic dokaze optimalizovat volbu délky casového kroku,
¢imz lze dale vypocet znacné urychlit a zaroven velice zpresnit. V okamzicich,
kdy dochazi k velkym zméndm hodnot hledanych veli¢in, voli kratké casové
kroky. Ke konci vypoctu, kde je jiz prakticky navozen ustaleny stav a zména
hodnot jiz neni tak dramaticka, je volen delsi ¢asovy krok. Délka zvoleného
casového kroku pro rizné faze vypoctu je uvedena pro ukazku na obrazku
5.1.

Rozlozeni koncentrace elektronii n, v danych ¢asovych okamzicich je uve-
deno na obrazku 5.2.

Vysledné rozlozeni potencialu ¢ je pak uvedeno soucasné s rozlozenim po-
tencidlu v okoli valcové a kulové sondy na obrazku 5.9. Prezentované grafy
byly ziskany na pracovni oblasti délky L = 2 cm triangulované na 60 Lagran-
geovych kone¢nych prvkt druhého radu.

Stejné tak jako v nésledujicich pripadech fesili jsme tento model také

jako nelinearni stacionarni problém. V tomto pfipadé lze v rovnicich 5.11 a
i o One
ot Y ot
Multiphysics lze k feSeni takto ziskaného problému pouzit Tesi¢ Stationary

5.12 derivace podle ¢asu polozit rovny nule. V programu COMSOL

nonlinear solver. Obdrzené vysledky korespondovaly s vysledky ziskanymi
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Obrazek 5.2: Rozlozeni koncentrace elektront n, v zavislosti na vzdalenosti
x od rovinné sondy a na realném case experimentu. Velikost pracovni oblasti

je 2 cm.
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Obrazek 5.3: Velikosti celkového toku elektront Jiota a jeho slozek — diftizni
cast Jgir a ¢ast popisujici drift v elektrickém poli Jg.
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Obrazek 5.4: Ukazka miize typu normal pouzité k feSeni dvoudimenzional-
niho problému.

pomoci ¢asového Tesice.
Z modelu je také mozné ziskat hodnotu toku elektronu a iontt J, a .J;.
Jelikoz pri ustaleném stavu vymizi v rovnicich kontinuity 5.1 a 5.2 casové

derivace % a ‘9(,;”56, plati
V-J =0 (5.17)
V-J, = 0. (5.18)

Velikost tokt J, a J; tedy nezavisi na vzdalenosti od sondy. Pro planarni
sondu udava model hodnoty J, = 2,0126 x 10* m2 s~! (orientovdno smérem
k sondg) a J; =0 m~2 s,

Velikost celkového toku elektronti J,, velikost diftzni slozky Jgir a slozky
popisujici tok elektronil vyvolany elektrickym polem Jg jsou na obrazku 5.3.

5.2.2 Dvoudimenzionalni model

Pti studiu chovani plazmatu v okoli nekonecné dlouhé valcové sondy jsme
s ohledem na symetrii problému ve sméru rovnobézném s jeji osou zvolili
dvojrozmérny model feseny v kartézskych souradnicich. Pracovni oblasti je
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0.01

Obrazek 5.5: Rozlozeni koncentrace iontt n; v okoli valcové sondy o polo-
méru 7 = 0,1 mm. Polomér pracovni oblasti je roven 1 cm.

0.01

Obrazek 5.6: Rozlozeni koncentrace elektroni n, v okoli valcové sondy
o poloméru » = 0,1 mm. Polomér pracovni oblasti je roven 1 cm.
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Obrazek 5.7: Ukéazka triangulované pracovni oblasti pfi modelovani
plazmatu v okoli sférické sondy.

kruh o poloméru L lezici v roviné kolmé k ose sondy, jehoz stfed lezi na ose
sondy. Stejné jako v predchozim pripadé jsme tento problém fesili pro rizné
poloméry sond a pracovni oblasti. Testovan byl také vliv zavislosti na tlaku.
Ziskané vysledky jsou publikovany v [58]. V grafech 5.5, 5.6 a 5.9 jsou uvedeny
vysledky, které byly ziskany pro polomér pracovni oblasti L = 1 cm a polomér
valcové sondy R = 0,1 mm. Cely problém byl fesen na siti s Lagrangeovymi
kone¢nymi prvky druhého fadu, jejiz ukazka je na obrazku 5.4. Vypocet trval
priblizné 60 s.

5.2.3 Tridimenzionalni model

K otestovani moznosti modelovat plazma spojitymi technikami formou troj-
rozmérnych modelt, jsme pouzili model sférické sondy. Tato informace je
dilezita predevsim z hlediska moznosti zavést do modelid ptisobeni magnetic-
kého pole. Stejné, jako v predchozich ptipadech, byl problém fesen v kartéz-
skych souradnicich, i kdyz by bylo mozné pouzit model jednodimenzionalni
vyuzivajici radialni soutradnice. Ziskané vysledky ukazuji, ze v dalsi praci se
bude mozné trojrozmérnym modelem plazmatu uvazujicim vliv magnetického

47



Kapitola 5.: Zakladni spojity model plazmatu
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Obrazek 5.8: Rozlozeni koncentrace elektront (modie) a kladnych ionti
(Cervené) v okoli sférické sondy o poloméru r = 0,1 mm.
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Obrazek 5.9: RozloZeni potencidlu ¢ v okoli planarni, cylindrické a sférické
sondy. Vzdélenost x je méfena od povrchu sondy. Veli¢ina L oznacuje velikost
pracovni oblasti.
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pole zabyvat.

Pracovni oblasti je koule o poloméru L = 1 cm, ktera je umisténa tak,
aby jeji stfed splyval se stfedem sférické sondy o poloméru R =1 x 10~* m.
Vypocet byl zahdjen na mtizi, ktera byla po uplynuti readlné doby experi-
mentu 107% s zjemnéna. Ukazka této sité je na obrazku 5.7. Ziskané hodnoty
neznamych n., n; a ¢ jsou zobrazeny na obréazcich 5.8 a 5.9.

Vyfeseni tohoto modelu ndm zpocatku délalo velké potize (viz [59]). Pro-
gram FEMLAB ve verzi 3.0 nebyl schopen vystacit s poc¢itacovou paméti, do
které by ulozil vSsechna potiebna data. K feSeni nevedlo ani zmenseni veli-
kosti pracovni oblasti na jednu osminu ptuvodni velikosti (problém byl feSen
pouze pro prvni kvadrant). V nové verzi programu, tentokrét pod oznacenim
COMSOL Multiphysics ve verzi 3.2, vSak feseni problému trvalo pii pouziti
¢asového TeSice asi 11 minut, nebot byla pouzita efektivnéjsi metoda FeSeni
soustavy diferencialnich rovnic. Zajimavé bylo také pouziti stacionarniho fe-
si¢e, kdy vypocet trval (v zavislosti na parametrech mfize) fadové jednotky
minut.
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Kapitola 6

Spojity model plazmatu
s energetickou bilanci elektroni

6.1 Charakteristika modelu

Vyse uvedeny model nam vytvoril zakladni predstavu o tom, co lze od pocita-
¢ovych modelt tohoto typu ocekavat. Chceme-li vsak ziskat model, ktery by
vérnéji popisoval chovani redlného plazmatu, musime ziskat informaci o ener-
getickych pomérech jednotlivych tekutin v plazmatu (pfedevsim elektroni,
které maji na celkové rozlozeni jednotlivych veli¢in nejvétsi vliv). Znalost
rozlozeni energie elektronové tekutiny ndm umozni zavést do modelu rizné
srazkové procesy, jejichz t¢inné prifezy jsou funkcemi energie srazejicich se
castic.

Pojem energie zavedeme do modelu uzitim druhého momentu Boltzman-
novy kinetické rovnice — zakona zachovani energie. Vzhledem k tomu, zZe
hmotnost ionti a neutralnich ¢astic je mnohem vétsi nez hmotnost elektronti,
lze zménu energie iontil a neutralt v pribéhu experimentu zanedbat a celko-
vou energii téchto ¢astic povazovat za konstantni. Rovnici popisujici zménu
energie tedy pouzijeme pouze pro elektronovou tekutinu. Je-li €, stfedni hod-
nota energie elektronu v daném bodé, lze definovat hustotu energie jako

We = MNe€e, (61)

a zékon zachovani energie lze psat ve tvaru [42]

0w, 5 S 5 N
2w 2D F=o 2
pT +V ( 3uewe 3 vee) +eJ, (6.2)
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Vyznam prvého a druhého ¢lenu na levé strané této rovnice je zfejmy. Tteti
¢len popisuje zisk energie elektronové tekutiny v disledku ptisobeni elektric-
kého pole.

Hustotu energie w, lze vyjadrit jako soucet hustoty tepelné energie elek-
tront a hustoty kinetické energie ziskané driftem castic v elektrickém poli a
gradientu koncentrace (u, oznacuje velikost driftové rychlosti elektronti)

3 1
We = 51{: Tene + §meneug. (6.3)

Driftova slozka byva v nékterych pripadech mnohem mensi nez slozka tepelna
a lze ji proto zanedbat. Néktefi autofi (napiiklad D. P. Lymberopoulos, D. J.
Economou [45], [60]) pak ve svych pracich nahrazuji po pouziti této aproxi-
mace hustotu energie w,(7, t) teplotou elektront 7, a zédkon zachovani energie
pouzivaji ve tvaru

o (3 . -
P <§nekBTe) +V-g—ed.- V=0, (6.4)

kde tok energie nesené elektrony ¢, je dan vztahem
) =
e = —K. VT, + §kBTeJe- (65)

Pro fyzikalni velicinu K, ktera ma vyznam tepelné vodivosti elektronové

tekutiny, plati

5
K. = SknDene. (6.6)

Vyzkouseli jsme modelovat také tuto variantu, nicméné pouziti hustoty ener-
gie jako neznamé povazujeme za vyhodnéjsi z nékolika divodi:

1. Minimalizuji se problémy pfi urcovani pocate¢nich podminek.

2. Bez pouziti dalsich zjednodusujicich predpokladi lze prevzit vétsinu
experimentalnich dat, jejichz funkc¢ni zavislosti jsou zpravidla vyjadieny
praveé jako funkce energie.

3. V oblasti sheathu, kde se energie tepelnd vyrovnava energii driftové,
nelze popsanou aproximaci pouzit.

4. 'V pripadé nemaxwellovského rozdéleni nelze pojem teploty pouzit nebo
tak lze ucinit pouze s jistymi omezenimi.
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Koeficient dif.

Hustota

. . Teplota
rovnice energie
d, 1 Ne
5D,
c 3 D.n.
0 One
a
ot
- 2eJ. Vo
JV
f eJe Ve ™
5 5J,
— = ev o €
“ 3ot 3
I} 0 0
¥ 0 0
Hodnota na sondé 0J -m™3 69 600 K
3T eoo
Okraj prac. obl. 5 kBNeso Teno
TBOO
Pocatecéni hodnota 3 7 kBNeoo Teoo

Tabulka 6.1: Predpisy pro koeficienty obecné rovnice 2.36 popisujici rozlo-
zeni hustoty energie elektronti v zavislosti na vzdalenosti od sondy a pouzité
pro model plazmatu s energetickym rozdélenim rychlosti elektront.
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Obrazek 6.1: Hustota energie w, el. tekutiny v zavislosti na vzdalenosti
x od povrchu planarni sondy (pro 1D), od osy cylindrické sondy (pro 2D) a
od stfedu sférické sondy (pro 3D tlohu). L oznacuje velikost pracovni oblasti.

13? T T
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Obrazek 6.2: Zavislost velikosti stfedni energie €, elektronu na vzdalenosti
x od povrchu planarni sondy (pro 1D), osy cylindrické sondy (pro 2D), re-
spektive stfedu sférické sondy (pro 3D tlohu).
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7 vypocetniho hlediska se vsak oba dva pristupy jevi jako rovnocenné.

V pocitacovém modelu realizujeme rovnici pro w, v aplikacnim médu
PDE modes/Coefficient form. Hodnoty jednotlivych koeficienti a volba okra-
jovych a pocatecnich podminek je uvedena v tabulce 6.1.

Shriime tedy na zavér této kapitoly vSechny rovnice, které pouzijeme
v této varianté modelu. Mame ¢tyfi neznamé: koncentraci elektronii n,, kon-
centraci kladnych iont n;, elektricky potencial ¢ a hustotu energie elektronti
we. Tyto ¢tyfi nezndmé mame svazany pomoci ¢tyt diferencidlnich rovnic
5.9, 5.11, 5.12 a 6.2 doplnéné odpovidajicimi okrajovymi a pocatecnimi pod-
minkami. Soustavu opét fesime pomoci programu COMSOL Multiphysics.
Pro feseni Poissonovy rovnice byl pouzit aplikaéni méd PDE modes/Classical
PDEs/Poisson’s Equation, zbylé t¥i rovnice byly zadany pomoci médu PDE
modes/Coefficient form, které byly konvertovany (vzhledem k nelinedrnosti
rovnic) do formy general.

6.2 Vysledky

Ziskany model jsme Tesili (stejné jako model zakladni) pro planarni sondu
(jednodimenzionéalni model), cylindrickou sondu (dvojdimenzionalni model)
a sférickou sondu (tfidimenzionalni model) se stejnymi parametry, které byly
pouzity v zakladnim modelu. Ziskané rozlozeni energie a hustoty energie
pro jednotlivé pripady je uvedeno v grafech 6.1 a 6.2. Oproti zakladni va-
rianté modelu se dle ocekavani zvysily pozadavky na kvalitu miize a nepatrné
vzrostla doba potfebna k provedeni vypoctu.
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Kapitola 7

Spojity model plazmatu
s uvazovanim srazek

7.1 Srazkové procesy v plazmatu a pocita-

¢ové modelovani

V realném plazmatu dochéazi k velkému poc¢tu nejriznéjsich srazkovych pro-
cestl, které znacné ovlivituji vysledné rozlozeni elektrického potencialu, hod-
noty koncentraci c¢astic, jejich energii atp. V bézném pocitacovém modelu
neni mozné vSechny tyto procesy realizovat, proto se do modelu bézné za-

1. Pruzné srazky elektronii a neutralnich atomi:
e+ Ar — e+ Ar.

2. Excitaci neutralniho argonového atomu Ar ze zakladniho stavu:
e+ Ar — e+ Ar*.

3. Ionizaci neutralniho argonového atomu Ar ze zakladniho stavu:

e+ Ar — e+ Art +e.

Pfi ionizaci argonového atomu ze zakladniho stavu ztraci ionizujici elek-
tron energii minimalné 15,76 eV (¢ast této ztraty tvori ioniza¢ni energie,
druhd ¢ast ptripadd na nové vznikajici elektron).
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Kapitola 7.: Spojity model plazmatu s uvazovanim srazek

4. Rezonan¢ni ptrenos naboje (charge transfer) mezi kladnym argonovym
iontem a neutralnim argonovym atomem:

Art + Ar — Ar 4+ Art.
5. Pruzny rozptyl argonovych iont na neutralnich atomech argonu:
Art + Ar — Art + Ar.

Jak je dale uvedeno v [36], jsou prvni tfi srazkové procesy vzhledem k vy-
soké koncentraci neutralnich ¢astic prevazujici a jsou klicové pro zménu ener-
gie elektronové tekutiny. Ostatni srazkové procesy vzhledem k mnohonasobné
mensimu poctu vyskyti v plazmatu mnohem méné ovliviiuji zménu energie
elektront a do modelt jsou tedy zahrnovany predevsim v pripadech, kdy
je potfeba presnéji uréit rozloZeni koncentraci dalsich typt ¢astic (zpravidla
excitovanych argonovych atomi).

7.1.1 U¢inny prufez o;

Kazdy ze srdzkovych procesti nastava s rtiznou pravdépodobnosti, jejiz ve-
likost zavisi na radé faktortt — napiiklad na energiich srazejicich se castic.
Zakladni informaci o tom, s jakou pravdépodobnosti k danému typu srazky
dojde, ndm poskytuje velicina zvana uc¢inny pritez. I kdyz zavedeni i¢innych
prifezu (pfipadné dalsich velic¢in, které na nich zavisi) do modelu zptsobuje
casto nemalé komplikace, je to zpravidla jedina cesta umoznujici vytvoreni
modelu poskytujiciho vysledky, které jsou v pomérné dobré shodeé s realitou.

V literatufe jsou uc¢inné prifezy nejcastéji uvadény ve formeé grafii. Pro né-
které vyznamné srazkové procesy lze nalézt i vzorcem vyjadirené funkéni za-
vislosti. Naptiklad pro argonové plazma jsou uvadény nasledujici relace (pie-
vzato z [38], energie elektronii & jsou v elektronvoltech, G¢inné prifezy o;
jsou v cm?):

e ionizace atomu Ar ze zékladniho stavu
a) pro energii elektronu mensi nez 15,8 eV je gion = 0 cm?,
b) pro energie elektronu vétsi néz 15,8 eV je

9,7-1071(¢, — 15,8)
(70 + &)

Ojon (Ee) =

+6-1078(& — 15,8)* exp (—%) ,

(7.1)
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Kapitola 7.: Spojity model plazmatu s uvazovanim srazek

e pro excitaci neutralu Ar ze zdkladniho stavu (tento Géinny prifez za-

a) pro energie mensi nez 11,5 eV je 0eyc(€e) = 0 cm?,
b) pro energie elektronu vyssi nez 11,5 eV je
3,4-1078(@ —11,5)" |1+ (2)™] 23,105, - 11,5)

(5" e

Oexc (ge) -

l\Dlx
wle

e pro elastickou srazku elektronu s neutralnim atomem argonu

6 11e 0,05 0,01¢3
Uela(ge) = 10_16 X abs |:_ o - :| + : -~ N2 + ) fe 6 3
T %)t 1+ (B)
(7.3)

5 5 2 3,3
€ €
T, =1+ -2 ¢ 4
! (+O,1+(0,6)> (74)

2\ 12 £\ 28 2\ 41 0,5
1 = 1 ° < ) .
(&6 e

Uvedené funkce, které jsou graficky znazornény na obrazku 7.1, zanedbavaji
Ramsaueriv efekt.

T2:

Pro dalsi pouziti v poc¢itacovych modelech je dostacujici také zadani ¢in-
ného priifezu pomoci tabulek hodnot.

Celkovy uéinny prufrez

Protoze v plazmatu pfedpoklddame vice srazkovych procesi, kazdy z nich
s prisluSnym ucinnym priifezem oj, je nutno zavést totalni Gcinny prifez.
K tomu lze uzit napfiklad vztahu [24], [61]

Utot = ZO'J (76)
j

Ve funkénich predpisech ostatnich fyzikalnich veli¢in, jako je napftiklad ko-
eficient diftze D, a koeficient pohyblivosti elektronti p., se v modelu odpo-
vidajicim zptisobem zaméni hodnota ti¢inného prirezu hodnotou oyyy.
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x10°°
1.6 T
——o— Excitace
—v— Pruzny rozptyl

1.4F —*— lonizace H

1.2 B

0.4t g

O 55— BB BB L
10° 10 10° 10° 10*

€ [eV]

Obrazek 7.1: Funkéni zavislost i¢innych prufezi ionizace, excitace a elas-
tické srazky na energii elektronu €, dle funkc¢nich vztahi 7.1, 7.2 a 7.3.

7.2 Realizace srazkovych procesu ve spojitém
pocitacovém modelu

Zavedeni srazkovych procesti do spojitého modelu provedeme upravenim vzta-
ht 5.1, 5.2 a 6.2. V rovnicich jednotlivych moment Boltzmannovy kinetické
rovnice pribyvaji nové ¢leny. Odvozeni a detailni popis analytického pristupu
1ze nalézt v fadé knih, naptiklad [62]. Rovnice kontinuity je nyni nutno pouzit

9 A B N

Cleny na pravé strané rovnic 7.7 a 7.8 popisuji zménu poctu ¢astic daného
druhu v jednotce objemu za jednotku ¢asu. Sumace je provedena pies vSechny
srazkové procesy j. Koncentrace na; a np; oznacuji koncentrace castic, které
se daného srazkového procesu tcastni. Symbol k; je tzv. koeficient reakce a
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Kapitola 7.: Spojity model plazmatu s uvazovanim srazek

je definovan predpisem

k; = /OOO f(€)aj(e)v(e)de. (7.9)

Koeficient daného typu reakce ziskdme tedy stfedovanim pres vSechny energie
¢astice s hustotou pravdépodobnosti f. V literatute se také casto pouziva
koeficient R;, ktery charakterizuje pocet reakci v jednotce objemu za 1 s a je
definovan pfedpisem
Ry = kjna jng ;. (7.10)
nji1 a ny2 jsou koncentrace srazejicich se castic. Pro potieby pocitacového
modelovani je vSak jeho uziti méné vyhodné nez pouziti koeficientu £;.
Zékon zachovani energie pro elektrony 6.2 je nyni nutné nahradit rovnici

0w, 5 » h > o
5 + V- (—gyeweE — gDvee) +ede B+ Cya + Z H;R; =0. (7.11)

J

Prostrednictvim pfedposledniho ¢lenu Cg, je do modelu zaclenén vliv pruz-
nych srazek elektronti s neutralnimi atomy. I kdyz by se dal ¢len Cyy, zahrnout
do sumy Zj H;R;, je zvykem ho uvadét pro své charakteristické vlastnosti
samostatné. Detailnéji se mu budeme vénovat v nasledujici podkapitole.

Posledni ¢len na levé strané rovnice 7.11 popisuje zménu energie elek-
tronové tekutiny zptisobenou nepruznymi srazkami elektronti s dalsimi c¢as-
ticemi. Symbol H; oznacuje primérnou zménu energie elektronové tekutiny
pri jedné srazce elektron — neutral. V modelu pouzivame v pfipadé ionizace
hodnotu H;,,, = 15,8 eV a v ptipadeé excitace argonového neutralu ze zakladni
energetické hladiny He. = 11,56 eV.

7.2.1 Koeficienty £;

Jak jiz bylo uvedeno, k urceni hodnoty koeficientt k;, H; a R; (respektive
jejich funkénich zavislosti na energii srazejicich se ¢astic) je nutno pouzit
experimentalni data. Ta jsou v literature zpravidla prezentovana v podobé
grafi, z nichz lze odeCtenim ziskat pouze ptiblizné hodnoty, navic casto v
nedostatecném energetickém rozsahu.

Ackoliv je znalost zavislosti koeficientu k; na energii ¢astice pro potfeby
pocitacového modelovani klicova, najdeme v dostupné literatuie o pouzitych
hodnotach pouze velmi strohé informace. Je to predev§im z toho duvodu,
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Kapitola 7.: Spojity model plazmatu s uvazovanim srazek

ze koeficient reakce kj zavisi na hustoté pravdépodobnosti rozdéleni rych-
losti elektronii a tuto funkcéni zavislost nelze jednoduse mezi modely piena-
Set. Pro urceni koeficientl reakce k; jsou navic pouzivany hodnoty ucinnych
prufezli od riaznych autori, které se v zavislosti na pouzité mérici metodé
navzajem lisi a integraci je tento trend jesté dale umocnén. Péknou studii 1ze
nalézt napfiklad v ¢lanku [63].

Nékteii autori vyjadiuji zavislost k; na energii ¢astice analytickymi vztahy.
Napiiklad pro ionizaci argonového atomu elektronem je v praci [34], [64] po-

uzit vztah
71t vz 4.9

kde stfedni energie elektronu €. je vyjadiena v elektronvoltech a koeficient

3g—1

Kion = 8,7-107% (¢, — 5,3) - exp (7.12)

reakce ki, je v cm

Vzhledem k témto nejednoznacnostem jsme se rozhodli uréit hodnoty
koeficientii reakce k; na zakladé znalosti G¢innych prirezt jednotlivych sraz-
kovych procesii sami. Otestovali jsme za timto tcelem tii pristupy:

1. Numerickou integraci pomoci funkce MATLABu quadl ! [16] programo-
vého baliku MATLAB a ze znalosti polynomidlnich zavislosti u¢innych
prifezil o; ziskanych z literatury [66] ? jsme ziskali funkéni zévislost ve-
liciny k; na stfedni energii ¢astic. Vzhledem k tomu, Ze vyslednd funkce
vykazovala v mistech pfechodu mezi jednotlivymi aproximac¢nimi po-
lynomy experimentalnich dat vyrazné skoky, ukazal se tento pfistup
k dalsimu pouziti nevhodny.

2. Pomoci stejné funkce quadl a analytickych vztahi 7.1, 7.2 a 7.3 jsme
ziskali hodnoty k; jako funkce stfedni energie elektronu. Nevyhodou
této metody bylo, ze funkce quadl reagovala citlivé na volbu integrac-
nich mezi. Proto se jako nejvyhodné;jsi ukazalo urceni koeficientti reakce
pomoci tietiho pristupu vyuzivajictho metody Monte Carlo.

3. Koeficient k; piedstavuje stfedni hodnotu veli¢iny vo; pii stfedovani
pres rychlosti vSech ¢astic s rozdélovaci funkei f. Znalost této funkce je
pro urceni koeficientu k;j nezbytnd, jeji prabéh vSak neni v této chvili
k dispozici. O této funkci tedy v prvnim pfiblizeni predpokladame, ze

!Tato funkce pouziva adaptivni Lobattovovy qadratury (viz [65]).
2Dals{ potiebna data jsme cerpali naptiklad z [67]-[72].
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je maxwellovska (i kdyz tomu tak neni, protoZe je ovlivnéna piitom-
nosti elektrického pole, jak bude diskutovano déle) a tudiz pro ni plati
(uvazujeme-li pro pohyb elektronu t¥i stupné volnosti)

2 €eo I
o) = ——— - — , 1
fle) = <= e (— 1) (7.13)
respektive
2
42 e
f(v) =A-v7exp( 2kBTe), (7.14)

kde konstantu A lze pro tfirozmérny pohyb elektrond zapsat ve tvaru

A= \/g (ij) (7.15)

StFedovani jsme provedli metodou Monte Carlo (popis metody je uve-
den v [28]). K tomuto tcelu byl v MATLABu odladén nasledujici kratky
program:

function k=vypocita_koeficent_reakce(T')
% Tato funkce vrati hodnotu k v zavislosti na termodyna-
micke teplote T elektronu.

% Konstanty

m=9.109534e-31; % hmotnost elektronu

k_ B=1.380662e-23; % Boltzmannova konstanta
vMax=10*sqrt(2*k_B*T/m) % maximalni generovana rychlost el.
pocet=5000000; % pocet pouzitych nahodnych cisel
kp=m/(k_B*T); % substituce pro zefektivneni vypoctu

% Nacteni dat ze souboru
load DATA .mat

% Generovani distribucni funkce Maxwellova rozdeleni
v=linspace(0+eps, vMax, 1000);

f=Q(v)(2/sqrt(2*pi))*(kp.” 1.5)*(v.” 2).*exp(-kp.*(v.” 2)/2);
for i=1:1000

F(i) = quad(f,0,v(i));

end
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% Generovani rychlosti elektronu s Maxwellovym rozdelenim
rychlosti
v=interpl(F, v, rand(1,pocet));

% Vyhleda odpovidajici hodnotu ucinneho prurezu
sigma=interpl(data(1,:), data(2,:), v, ‘cubic’);

% Vypocita empirickou stredni hodnotu reakce k
k=sum(sigma.*v)/pocet;

Konec vypisu programu.

Tento program nejprve nacte tabelované hodnoty i¢innych prifezi ze sou-
boru data.mat, poté nageneruje > 5 000 000 hodnot rychlosti s maxwellov-
skym rozdélenim rychlosti o dané teploté 7., k nim urci odpovidajici a¢inné
prufezy a nakonec vypocita stiedni hodnotu jako

5000000

1
= . 7.16
1= 5000000 mzzl Tm?¥ (7.16)

Ziskana data jsou v pomeérné dobré shodé s hodnotami uvadénymi jinymi
autory. Napftiklad u ionizace neutralniho argonového atomu elektronem se
ziskana data pro vyssi energie témér shoduji s hodnotami ziskanymi pouzitim
rovnice 7.12. Porovnani vysledkt druhé a tieti metody je mozné v tabulce
7.1 a v grafu 7.2.

7.2.2 Koeficient Cy,, pruzny rozptyl elektroni na ne-
utralech Ar

Zakladni varianta modelu vychazela z predpokladu, Ze zména energie teku-
tiny elektronti pti pruznych srazkach elektronii a neutralnich atomi je nulova.
V readlném plazmatu vSak ztrati elektron pfi srazce s neutralnim atomem c¢éast
své energie, pricemz velikost zmény energie v zavislosti na velikosti thlu roz-
ptylu x je dana vztahem (viz [24])

2
AE = e

(1 —cos(x)) - (7.17)

My

3Pfi generovani ndhodnych ¢isel se v tomto pifpadé (a také v dalsich pifpadech uve-
denych dale v praci) vyuzivi MATLABovska funkce rand, kterd umoziuje vygenerovat
viechna ¢&isla typu double v intervalu (2753 1 — 2753). Teoreticky je perioda generdtoru

rovna 21492,
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€e Ionizace Excitace PruzZny rozptyl
[eV] MC Num. int. MC Num. int. MC Num. int.
1 1,3344E-21 1,0000E-29 | 4,8651E-21 1,0000E-29 | 1,0478E-14 2,4105E-17
2 1,2936E-19  4,0441E-21 | 1,6232E-18 3,7415E-21 | 2,9559E-14 2,9056E-14
3 9,9272E-18 2,2067E-18 | 4,1705E-17 2,0415E-18 | 5,4138E-14 5,3816E-14
4 8,8309E-17  4,5409E-17 | 2,2957TE-16  4,1995E-17 | 7,9673E-14  7,9439E-14
5 3,3542E-16  3,4433E-16 | 6,6660E-16 6,6804E-16 | 1,0324E-13 1,0305E-13
6 8,3320E-16  7,9122E-16 | 1,3820E-15 1,3856E-15 | 1,2357E-13 1,2341E-13
7 1,6322E-15 1,7093E-15 | 2,3489E-15 2,3570E-15 | 1,4042E-13 1,4032E-13
8 2,7136E-15  2,9966E-15 | 3,5237E-15 3,5291E-15 | 1,5416E-13  1,5404E-13
9 4,0743E-15  4,1134E-15 | 4,8320E-15 4,8435E-15 | 1,6511E-13  1,6504E-13
10 | 5,6504E-15 5,7063E-15 | 6,2486E-15 6,2472E-15 | 1,7387E-13  1,7376E-13
11 | 7,4420E-15 7,4909E-15 | 7,6959E-15 7,6962E-15 | 1,8066E-13 1,8060E-13
12 | 9,3994E-15 9,4294E-15 | 9,1568E-15 9,1566E-15 | 1,8592E-13 1,8591E-13
13 | 1,1437E-14 1,1487E-14 | 1,0598E-14 1,0523E-14 | 1,9010E-13 1,8998E-13
14 | 1,3603E-14 1,3633E-14 | 1,2016E-14 1,2114E-14 | 1,9310E-13  1,9305E-13
15 | 1,5807E-14 1,5840E-14 | 1,3389E-14 1,3647E-14 | 1,9541E-13 1,9529E-13
16 | 1,8092E-14 1,8085E-14 | 1,4707E-14 1,4700E-14 | 1,9688E-13 1,9687E-13
17 | 2,0414E-14 2,0347E-14 | 1,5970E-14 1,5955E-14 | 1,9803E-13 1,9790E-13
18 | 2,2710E-14  2,2609E-14 | 1,7179E-14 1,7148E-14 | 1,9858E-13 1,9848E-13
19 | 2,5021E-14 2,4855E-14 | 1,8316E-14 1,8277E-14 | 1,9885E-13 1,9869E-13
20 | 2,7361E-14 2,7072E-14 | 1,9415E-14 1,9340E-14 | 1,9884E-13 1,9860E-13
21 | 2,9615E-14 2,9249E-14 | 2,0461E-14 2,0340E-14 | 1,9848E-13 1,9825E-13
22 | 3,1946E-14 3,1377E-14 | 2,1429E-14 2,1277E-14 | 1,9805E-13 1,9769E-13
23 | 3,4234E-14 3,3449E-14 | 2,2343E-14 2,2153E-14 | 1,9742E-13 1,9695E-13
24 | 3,6434E-14 3,5456E-14 | 2,3227E-14  2,2969E-14 | 1,9664E-13 1,9607E-13
25 | 3,8671E-14 3,7396E-14 | 2,4039E-14 2,3727E-14 | 1,9581E-13 1,9505E-13
26 | 4,0844E-14 3,9263E-14 | 2,4818E-14 2,4431E-14 | 1,9489E-13 1,9394E-13
27 | 4,3005E-14  4,1055E-14 | 2,5546E-14 2,5082E-14 | 1,9381E-13 1,9273E-13
28 | 4,5121E-14 42770E-14 | 2,6267E-14 2,5682E-14 | 1,9273E-13  1,9144E-13
29 | 4,7250E-14  4,4406E-14 | 2,6904E-14 2,6235E-14 | 1,9153E-13  1,9010E-13
30 | 4,9260E-14 4,5964E-14 | 2,7542E-14 2,6741E-14 | 1,9049E-13 1,8869E-13

Tabulka 7.1: Hodnoty koeficienti reakce Kkion, Kexe @ Kela
na stifedni energii €. elektronu. Uvedené hodnoty jsou v m

v zavislosti

3q—1

S .
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x107"°

Pruzny rozptyl - MC
Excitace — MC
lonizace - MC

lar ©  Pruzny rozptyl - kvadratura| |
O  Excitace - kvadratura
— 12 ® lonizace - kvadratura
ln
S
‘b\

0 5 10 15 20 25 30
e [eV]
Obrazek 7.2: Zavislost koeficientu reakce £; na stfedni energii elektronu €.
Data byla ziskdna metodou Monte Carlo a metodou numerické integrace.

Vzhledem k tomu, Ze pfi pruzném rozptylu nedochazi ke zménam v po-
¢tech jednotlivych druht ¢astic, ale pouze k predavani energie elektronové te-
kutiny tekutiné neutralnich atomi, nebudou zavedenim pruzného rozptylu do
modelu ovlivnény zbyvajici bilan¢ni rovnice. Zména se projevi pouze v ener-
getické bilanci 6.2, kde je velikost zmény hustoty energie tekutiny elektront
popsana ¢lenem Cy,. Tento ¢len je mozno popsat pomoci integralu ptes rych-
lostni prostor (viz [62], vztah 22.14), ktery je pro potieby tohoto modelu
vzhledem k jeho slozitosti nepouzitelny. Pouzitim Krookovy aproximace [61]
lze vSak pouzit priblizny vztah

2m
Cea - ° enlle e Cn), 718
la = Vel (€ — €n) (7.18)
kde 3
€h = §kBTn (719)

oznacuje stfedni hodnotu energie neutralnich ¢astic o teploté T,. Veli¢ina v, ,,
je dana predpisem
Ven = NMnOenUe (7.20)
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a oznacuje stfedni frekvenci pruznych srazek elektronti s neutralnimi atomy.
K jejimu urceni je nutno pouzit hodnoty tc¢inného prufezu ziskané z expe-
rimentalnich méfeni a poté provést stfedovani pres cely rychlostni prostor
elektronti. To byva zpravidla naro¢ny problém a proto byva casto nahrazo-
vana dostacujici aproximaci

Ven = nnae,nﬁe (721)

Aproximace 7.21 se nazyva Chapman-Enskogova (viz [61], str. 45).
Stiedni rychlost elektronti v, urc¢ime ze vztahu

8kpT.
To = ) ——, (7.22)
TMe

stfedni hodnota Gc¢inného prifezu o, je definovana predpisem

Fon = /0 " F)oun(v)do. (7.23)

V modelu je hodnota 7., urcovana metodou Monte Carlo. K tomu je pouzi-
van kratky program, jehoz zdrojovy kéd je uvedeny v predchozi podkapitole,
pricemz prikaz na poslednim fadku je nahrazen prikazem

% Vypocita stredni hodnotu ucinneho prurezu srazky
sigma_vystup=sum(sigma) /pocet;

a vystup funkce je preznacen na sigma_vystup. O funkci f se pfitom predpo-
klada (stejné jako pii vypoctu u koeficientt k;), ze je maxwellovska.

7.3 Popis pocitacového modelu

Vytvofeny pocitacovy model s uvazovanim srazkovych procest je zalozen
na feSeni soustavy rovnic 5.9, 7.7, 7.8 a 7.11 doplnéné pomocnymi vztahy
7.18 az 7.22. Nezndmymi jsou koncentrace elektronti n., koncentrace klad-
nych iontd n;, hustota energie elektront w, a elektricky potencial ¢. Volbu
koeficient®® obecné formy diferencialnich rovnic lze nalézt v tabulce 7.2.

Vétsina parametri, stejné tak jako okrajové a pocatecni podminky, zi-
stala stejna jako u modelu s energetickym rozdélenim, tedy:

— koncentrace elektronfi v neporuseném plazmatu ne.o 1 x 10 m™—3
— koncentrace kl. iont@ v neporuseném plazmatu nic 1 x 10 m~3
— koncentrace kl. iontd na povrchu sondy nyo 0m™3
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Kapitola 7.: Spojity model plazmatu s uvazovanim srazek

— elektricky potencial na sondé +10 V

— potencial neporuseného plazmatu ¢, oV

— koeficient pohyblivosti pro elektrony p 170 m2V—1s71
— koeficient pohyblivosti pro kladné ionty ; 0,46 m?>V—1s71
— koeficient diftize pro elektrony D, 340 m2s~!

— koeficient diftze pro kladné ionty D; 0,012 m? s7!
— délka pracovni oblasti (1D model) L 2 cm

— polomér pracovni oblasti (2D a 3D model) L 1 cm
— realna doba experimentu 1x1073s

Ze srazkovych procesi uvazujeme pruzny rozptyl elektront na neutralnich
atomech a dale excitaci a ionizaci neutralnich atomi elektrony. Pro hodnoty
koeficient reakce jsme zvolili hodnoty ziskané metodou Monte Carlo (pre-
zentované v tabulce 7.1) odpovidajici teploté elektronu 23.200 K, tedy kio, =
9,927 x 107 ¥ m3s7! a keye = 4,170 x 107® m3s~!. Stiedni hodnota t¢inného
priifezu elastické srazky byla vypoctem uréena jako e, = 2,935 x 10720 m?.

Pouziti téchto parametrt vsak jesté nepovede k ziskani hledaného fesSeni.
Diivodem je prava strana rovnice 7.8. Clen nennkion zavadi do systému nové
elektrony a jejich pocet se s Casem postupné zvysuje. Tekutiné elektront
je sice odebirana pii kazdé srazce ionizacni energie 15,76 eV, ale takto na-
staveny systém tuto ztratu ,rozdéluje rovnomeérné mezi vSechny elektrony.
Ve skutecnosti vSak energii ztraci pomérné€ mala ¢ast elektront o vyssi ener-
gii, kterd je schopna ionizaci (pfipadné excitaci neutralniho atomu na vyssi
energetickou hladinu) viibec provést. V dusledku ztraty energie pocet téchto
elektronu klesa a snizuje se tak i pocet nové generovanych pari elektron —
argonovy iont.

V pribéhu feseni modelu lze pak pozorovat jev, kdy po uplynuti ur-
¢itého casového intervalu nabyva koncentrace neutralnich ¢astic témér nu-
lovych hodnot a plazma je tvofeno prakticky vyhradné kladné a zaporné
nabitymi c¢asticemi.

Odstranéni tohoto problému, ktery je hlavnim limitujicim faktorem pro
pouziti pouze spojitych technik, lze provést nékolika zptsoby, naptiklad:

e Tekutinu elektronii rozdélit na dvé skupiny tak, ze v prvni skupiné
budou elektrony majici energii mensi nez je hodnota energie potiebna
k ionizaci argonového neutralu. V druhé skupiné by pak byly elektrony
schopné ionizovat neutralni atom Ar, pficemz srazkové procesy by se
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Kapitola 7.: Spojity model plazmatu s uvazovanim srazek

modelovaly ¢asticovymi technikami. Tato myslenka odpovida hybridni
modelovaci technice, jak byla popsana ve treti kapitole.

Abychom popsany fakt alespon ¢astecné zohlednili v modelu, je mozné
vynasobit ¢len neng ki, koeficientem 6 = 0,001, ktery pfiblizné vysti-
huje zastoupeni rychlych elektronti v celém souboru.

Pouzit postup, ktery dokaze urcit rozdélovaci funkci elektront, na je-
jimz zakladé urc¢ime hodnotu koeficientii reakce ki,,. Tento postup a
ziskané vysledky je popsan v dalsi ¢asti prace.
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Kapitola 8

Hybridni model plazmatu

8.1 Charakteristika modelu

Spojity model plazmatu, ktery jsme prezentovali v piedchozi kapitole, se
potykal s jednim nedostatkem — neznalosti hustoty pravdépodobnosti f. Ne-
znalost této zavislosti se projevila predevsim v nepresném urceni koeficientti
reakce kion a kexe. Tento nedostatek lze odstranit pouzitim hybridni modelo-
vaci techniky, v niz budeme koeficienty reakce urcovat metodami casticového
modelovani.

Schématické znazornéni takto koncipovaného modelu je na obrazku 8.1.
Vlastni model se sestava ze ¢ty zakladnich c¢asti:

1. Zakladni spojity model s danym rozloZenim energie elektrona
Tento tsek nam poskytuje tvodni sadu dat, kterd pouzivame jako
vstupni informace pro dalsi kroky vypoctu — predevsim se jedna o roz-
lozeni intenzity elektrického pole, které pouzijeme v nésledujici fazi
k vypoctu silovych ptisobeni na castice. Ostatni ziskané parametry
(koncentrace ¢astic a hustota energie elektronové tekutiny) poslouzi
jako pocatecni podminky pro soustavu diferencialnich rovnic fesené
ve fazi ¢tvrté. Pro tyto ucely je pouzit spojity model s energetickym
rozdélenim, ktery jsme popsali v predchozich kapitolach.

2. Neselfkonzistentni ¢asticovy model
Druhy tsek programu umoznuje urceni rozdélovaci funkce rychlosti
elektronti v zavislosti na vzdalenosti od sondy. Jedna se o neseltkon-
sistentni c¢asticovy model. V oblasti elektrickym polem neporuseného
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Kapitola 8.: Hybridni model plazmatu

Zakladni
spojity model

llntenzita elektrického pole

Rychly
neselfkonzistentni
Casticovy model

l

Hustota rozdéleni
rychlosti elektron(

\ 4

Vypocet koeficientl
reakce MC metodou

Koeficienty reakce

Intenzita elektrického pole

A 4

Spojity model
S uvazovanim srazek

Obrazek 8.1: Schématické znazornéni jednotlivych ¢asti hybridniho modelu.

plazmatu jsou ve zdroji rozehrany parametry elektrontu tak, ze maji
maxwellovské rozdéleni rychlosti. Ze zdroje castice vstupuji do pra-
covni oblasti, kde je jejich poloha a rychlost v case urcovana pomoci

Verletova algoritmu pro feseni diferencialnich rovnic — rovnice 3.4 az
3.6.

Velikost sily F pusobici na elektrony ziskdvame interpolaci z aktualnich
hodnot elektrické intenzity (ziskané ze zakladniho spojitého modelu
nebo ¢tvrtého kroku — spojitého modelu s uvazovanim srazek), pficemz

vyuzijeme znamého vztahu F' = —%.

Dorazi-li ¢astice do oblasti, kde se nachazi sonda, je z modelu odstra-
néna. Protoze nemusime pocitat vzajemna silova ptisobeni jednotlivych
¢astic, jako je tomu v selfkonzistentnich modelech, dochazi ke znac¢né
uspote vypocetniho casu.

Ze srazkovych procesii je opét uvazovana ionizace, excitace a pruzny
rozptyl elektronii na neutralnich atomech. Odpovidajici G¢inné prifezy
ziskavame ze vztahi 7.1, 7.2 a 7.3. O tom, zda srazka nastala a o jaky
typ srazky jde, rozhodujeme metodou Monte Carlo. Jelikoz jsou t¢inné
prifezy funkcemi energie, je v modelu pouzivana metoda nulové srazky.
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Kapitola 8.: Hybridni model plazmatu

V pripadé€ elastické srazky je velikost nové rychlosti generovana podle

vztahu

2m,

Unew = Vold 11— v m ; (81)

kde ~ je ndhodné ¢islo s rovnomérnym rozdélenim na intervalu (0, 1).
Smér rychlosti je generovan izotropné.

V ptipadé excitace uvazujeme, Ze elektron ztraci energii 11,55 eV (pfe-
chod na tuto energetickou hladinu je v literature povazovan za nejdi-

vvvvvv

Pti ionizaci je nejprve ptivodni energie elektronu zmensena o 15,76 eV,
zbytek energie je poté rovnomeérné rozdélen mezi ptivodni a nové gene-
rovany elektron uzitim relace

€& =7 (Eold — 15, 76 eV) (82)
€a = (€ola — 15,76 eV) — €.

Ve vsSech pripadech jsou po srézce generovany nové smeéry rychlosti
prislusnych castic.

V pravidelnych intervalech jsou zaznamenavany aktualni polohy, veli-
kosti rychlosti a slozky rychlosti elektront, které jsou jesté v pribéhu
vypoctu statisticky zpracovavany. Ukladani vSech hodnot pro polohu
a rychlosti ¢astic je neefektivni, pro ziskani hledanych funkci f postaci
pouze znalost poctu castic majicich danou rychlost a nalézajicich se
v uréitém prostorovém intervalu. Proto je pracovni oblast rozdélena
do nékolika mensich bunék, na nichz je hustota pravdépodobnosti roz-
déleni rychlosti elektront f urc¢ovana. Aby byla ziskana ustalend hod-
nota veli¢iny f, je potfeba v kazdé burice zaznamenat hodnoty od pii-
blizné 10° ¢astic.

. Vypocet koeficientii reakce k;

V této fazi vypoctu, naprogramované (stejné jako predchozi ¢ast) v pro-
sttedi MATLAB, jsou na zakladé hustoty pravdépodobnosti f ziskané
v predchozim kroku urcovany koeficienty kea, kexc @ Kion. Principialné
tato cast programu funguje tak, Ze generuje usporadanou dvojici ndhod-
nych ¢isel s rovnomérnym rozdélenim [z, y], z € (0, Vmax)s ¥ € (0, fmax)s

kde
2kpT,

Me

(8.4)

Umax = 5
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Kapitola 8.: Hybridni model plazmatu

a fmax je maximalni hodnota rozdélovaci funkce f. Pak porovna hod-

notu y s hodnotou f(z) ziskanou interpolaci. Pokud je

y < f(x), (8.5)

vyhleda program hodnotu celkového ti¢inného prifezu odpovidajici rych-
losti v = x a nakonec vypocita dle vztahu

1 N
b= > Ot (8.6)
m=1

hodnotu k;. N ve vztahu zna¢i pocet dvojic [vm, ym| splilujicich pod-
minku 8.5.

. Spojity model s uvazovanim srazek

V posledni fazi vypoctu jsou ziskané hodnoty koeficientii reakce k; jako

funkce vzdalenosti od sondy exportovany do spojitého modelu uva-

zujiciho srazky. V programu lze realizovat zadani hodnoty koeficientu

e Pouzitim charakteristickych funkci

k() =D K7 XD (@), (8.7)
(r)

kde k:j(r) udava hodnotu koeficientu reakce na intervalu (z("=); 2(")),
r oznacuje Cislo intervalu, r = 1,2, ..., Ninterval- Ninterval Udava po-
¢et intervalli, na které je rozdélena pracovni oblast. Pro charakte-
ristickou funkei (" (z) plati

1 prozUY <z <z

") (z) = b = ’ 8.8
(@) {Ojinde. (8.8)
Tabulkou dat s naslednou interpolaci. Tato varianta je pouzita
i v modelu. V jednodimenziondlnim ptipadé se interpoluje ku-
bickym splajnem. U vicedimenzionalnich problémt interpolujeme
metodou Nearest point, protoze interpolace splajnem neni u vice-

dimenzionalnich tloh podporovana.

Vystupem jsou hodnoty elektrického potencidlu, koncentraci castic a je-

jich energii, které slouzi jako vstup do druhé faze vypoctu, ¢imz lze po néko-

likandsobném opakovani jednotlivych krokt ziskané hodnoty dale zpresnit.

Pro urychleni vypoctu pouzivame ziskané zavislosti jako nové pocatecni pod-

minky ¢tvrté faze vypoctu.
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Typ alohy 1D 2D 3D
Zakladni model 6 s 56 s 540 s
Neselfkonzistentni model ~ 1200 s ~ 1800 s ~ 2000 s
Vypocet koeficientii 51 s 53 s 62 s
Rozsiteny spojity model 8s 67 s 660 s

Tabulka 8.1: Porovnani ¢asu potiebného k vyreseni jednotlivych typt mo-
delt na pocitac¢i INTEL Pentium 4, 3 GHz, 1024 MB RAM.

8.2 Vysledky

Algoritmus byl ispésné otestovan na vSech tfech doposud uvazovanych uspo-
fadanich, tj. pro planarni, cylindrickou a sférickou sondu, pfi¢emz rozméry
pracovnich oblasti ziistaly stejné jako v predchozich pripadech. V tabulce 8.1
jsou porovnany ¢asové naroky jednotlivych fazi vypoc¢tu v prostiedi MATLAB.

Pro ilustraci uvadime ukézku vystupt v piipadé jednodimenzionalniho
uspotradani, kde jsou s ohledem na velikost pracovni oblasti funkéni zavis-
losti dobfe zobrazitelné. Na obrazku 8.2 jsou zobrazeny rozdélovaci funkce
elektronti f v zavislosti na vzdalenosti od povrchu sondy. Na zakladé téchto
zavislosti byly urc¢eny hodnoty koeficienti excitace a ionizace neutralnich ar-
gonovych iontd keyee a kion, vysledky jsou uvedeny v tabulce 8.2.

Porovnani vystupi ziskanych simulaci chovani plazmatu v okoli planarni
sondy je na obrézcich 8.3 a 8.4. Na obrazku 8.3, ktery byl pfevzat z [73],
jsou funkcni zavislosti elektrického potencialu a koncentrace nabitych castic
ziskané za pouziti ryze casticovych simulac¢nich technik. Stejné zavislosti,
tentokrat ziskané za pouziti hybridniho modelu, jsou na nasledujicim obrazku
8.4, kde je pro porovnani také zobrazena zavislost obdrzena na zakladé feseni
zékladniho spojitého modelu. Je zfejmé, Ze zavedeni srazkovych procest a
zavislosti koeficientl diftize a pohyblivosti do modelu ma nezanedbatelny
vliv na funkéni zavislosti sledovanych velicin.

Dale byl algoritmus otestovan pro geometrie sond konec¢nych rozmeéri,
kde je pouziti modeli zaloZenych na ryze casticovém pristupu s ohledem
na vykonnost pocitacové techniky prozatim nerealné. Nékteré vysledky jsou
uvedeny v nasledujici samostatné kapitole.
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x10°°

T
—4— <0,000; 0,001>
—O— <0,001; 0,002>
—%— <0,002; 0,003>
—v— <0,003; 0,004>

o <0,009; 0,010>
—=— <0,018; 0,019>
Maxwell - zdroj

2.5

0.5

Obrazek 8.2: Rozdélovaci funkce rychlosti elektront ziskané feSenim hyb-
ridniho modelu s uvazovanim pruznych srazek elektront s neutraly, excitace
a ionizace argonovych atomt. Cely soubor elektronti byl rozdélen do 20 tiid

podle vzdalenosti ¢astice od povrchu sondy (viz legenda, hodnoty jsou uve-
dené v metrech).
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Obrazek 8.3: RozloZeni el. potencialu (nahofe), hustoty naboje (uprostied)
a koncentrace ¢éstic (dole), ziskané fesenim ¢asticového modelu [73)].
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Obrazek 8.4: Horni obrazek: Rozlozeni elektrického potencidlu ziskané fe-
senim zdkladniho (hnédd) a hybridniho modelu (ervend). Dolni obrazek:
Rozlozeni koncentrace elektronii (modfe) a kladnych iontt (Cervené) ziskané
fesenim zakladniho spojitého modelu (¢arkované) a hybridniho modelu (plna
¢ara).
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Vzdalenost

od sondy [m]

Kion [m3s™

Fege [m3s™1]

(0,000; 0,001) 1,34121E-17 3,45990E-16
(0,001; 0,002) 1,07467E-20 1,28772E-17
(0,002; 0,003) 2,96319E-21 2,55010F-18
(0,003; 0,004) 2,04185E-21 4,06769E-19
(0,004; 0,005) 1,81848E-21 2,82774F-19
(0,005; 0,006) 2,32258E-21 3,94909E-19
(0,006; 0,007) 4,09304E-21 2,88464F-19
(0,007; 0,008) 4,54105E-21 2,98691E-19
(0,008; 0,009) 5,61346E-21 5,72011E-19
(0,009; 0,010) 6,72898E-21 7,68077E-19
(0,010; 0,011) 7,02859E-21 7 87T7T68E-19
(0,011; 0,012) 1,05775E-20 8,80815E-19
(0,012; 0,013) 1,09938E-20 1,17279E-18
(0,013; 0,014) 8,80701E-21 1,22711E-18
(0,014; 0,015) 8,20703E-21 1,37210E-18
(0,015; 0,016) 9,56419E-21 1,51285E-18
(0,016; 0,017) 1,34231E-20 2,13103E-18
(0,017; 0,018) 9,71795E-21 2,81576E-18
(0,018; 0,019) 9,55244E-20 3,93644F-18
(0,019; 0,020) 6,65719E-19 1,16404E-17

Tabulka 8.2: Hodnoty koeficient ko, & kexe ziskané ze tieti faze hybridniho
modelu.
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Kapitola 9

Aplikace modelu na sondy
konec¢nych rozmért

V predchozi kapitole byla navrzena metoda pocitacového modelovani plazma-
tu v okoli sond a jeji zdkladni vlastnosti byly prezentovany pro piipady idea-
lizovanych geometrii. Pti redlnych experimentech je samoziejmeé vyuziti sond
nekone¢nych rozmért nemozné, soucasti kazdé sondy je (zpravidla elektricky
izolovany) uchyt, pomoci kterého je propojena s dalsimi ptistroji. Proto jsme
metodu otestovali také na pripadech geometrie sondy konecnych rozmért,
kdy vlastni uchyceni sondy neni zanedbano. O tchytu predpoklddame, ze je
dokonale elektricky nevodivy. Tento pfedpoklad je samoziejmé mnohem real-
néjsi nez idealizovany pripad nekonecnych rozmeéri sond. Na druhou stranu
ale vnasi do modelti nepfesnost tim, ze v realném plazmatu jsou povrchy
dielektrickych tchytt nekontrolovatelné nabijeny bombardovanim nabitych
castic z plazmatu a tento proces lze do pocitacového modelu pienést jen
velmi obtizné.

Tvary realnych, v praxi nejcastéji pouzivanych sond, jsou zobrazeny na ob-
razku 9.1, ptfevzato z [3]. Rozméry sond nejsou striktné stanoveny a zavi-
seji naptiklad na parametrech diagnostikovaného plazmatu. Hodnoty pouzité
v nasich modelech jsou uvedeny dale v textu pii popisu geometrie problému.
Pfi jejich volbé byl bran zfetel na doporucené parametry uvedené v [74].

Navrzeny postup byl aplikovan postupné v jednotlivych krocich. Nejvét-
Sim problémem pfi FeSeni spojitych modelt (prvni a ¢tvrty krok vypoctu)
bylo urceni vhodnych parametri miize tak, aby byla zajisténa konvergence
feSeni. Zohlednit se musely jednak moznosti programového baliku COMSOL
Multiphysics (limitovana alokace paméti pocitace), moznosti zvolenych Fesict
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Obrazek 9.1: Sférickd, cylindrickd a planarni sonda [3].

a fyzikalni omezeni daného problému.
Jako pomocnika lze pfi této ¢innosti vyuzit veli¢inu @), ktera charakteri-
zuje kvalitu jednotlivych prvki, definovanou pro ¢tyfstén vztahem

72/3V
V(h2 + B2+ h2 + h3 + hE + h2)3

kde V' oznacuje objem a h;, i € {1, 2, 3, 4, 5, 6}, velikost hrany daného
prvku. Q = 1 v pripadé pravidelného ¢tyisténu. Program umoziuje veli¢inu

Q=

(9.1)

graficky znazornit. Problém s konvergenci by nemél teoreticky nastat v pti-
padé, kdy je faktor kvality () jednotlivych prvki minimalné 0,1.

Po nagenerovani vhodné soustavy uzlovych bodt se doba feSeni pohybo-
vala v fadech desitek minut (pro stacionérni fesic).

Dalsi problém vyvstal ve druhém kroku vypoctu pii feSeni neselfkonzis-
tentniho modelu. V geometrii problému se vyskytuji oblasti s malym polomé-
rem kfivosti, v jejichz okoli je vzhledem k ostatnim ¢astem pracovni oblasti
velké intenzita elektrického pole (jak je patrno také z vysledkit vypocti).
Pfesné urceni rozdélovaci funkce rychlosti elektront je v téchto oblastech po-
mérné problematické, zpresnéni mize byt ale dosazeno naptiklad zmensenim
velikosti ¢asového kroku Verletova algoritmu.

Oba dva uvedené problémy bylo mozné predem ocekavat a byl na né bran
zietel jiz pfi navrhu geometrie problému. Byly otestovany rtizné varianty
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Obrazek 9.2: Usporadani pracovni oblasti pro modelovani chovani plazmatu
v okoli rovinné sondy. Cervena oblast zobrazuje ¢ast sondy s elektrickym
predpétim, modra zobrazuje izolovany tchyt.

uspotradani pracovni oblasti — hranol, valec, koule ¢i elipsoid. Jako nevhodna
se jevi ta usporadani, u nichz se vyskytuje hrana (vélec, hranol, ...), protoze
u takto pojatych modeld jsou pomérné znacné problémy s konvergenci reseni.

9.1 Reseni — planarni sonda konec¢nych roz-
meéru
9.1.1 Geometrie modelu

Vytvoreny model umoznuje predpovédét chovani plazmatu v okoli rovinné
sondy. Geometrie problému byla zvolena tak, ze sbérné oblast sondy je tvo-
Fena valcovou destickou o poloméru 7, = 1 mm a vysce [, = 1 x 107* m.
Od okolniho plazmatu elektricky izolovany tchyt je pfedstavovan valcem
o poloméru r, a délce lisolant = 10,0 mm. Pracovni oblasti je koule o polo-
méru ry, = 0,01 m. Umisténi jednotlivych prvki je na obrazku 9.2.
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z [m] 0,012

Obrazek 9.3: Rozlozeni potencialu v okoli rovinné sondy.
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Obrazek 9.4: Koncentrace elektront (vlevo) a koncentrace kladné nabitych
iontfi (vpravo) v okoli rovinné sondy (v jednotkdch m=3).
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9.1.2 Reseni spojité ¢asti

Spojita c¢ast modelu byla feSena jako stacionarni problém pfi vyuziti resict
GMRES a pro nekompletni LU rozklad. Zaklad mrtize byl typu Extra co-
arse, na hlavni sbérné plosce je nastaven parametr Mazimum element size
na 0,0001, na zbylych elektricky nabitych c¢astech sondy je mriz zkvalitnéna
volbou Mesh curavature factor na 0,1.

Po provedeni vypoctu a ziskani feSeni byla sif zjemnéna a ziskané hod-
noty poslouzily jako pocatecni podminky pro opakovani vypoctu. Tim byly
vysledné hodnoty zptfesnény. Nalezené hodnoty potencialu nam pak poslou-
zily jako vstup do casticové ¢asti vypoctu.

9.1.3 ResSeni ¢asticové Easti
Vzhledem k ¢asové naroc¢nosti vypoctu neselfkonzistentniho modelu byla to-
muto kroku vénovéana zvySend pozornost. Na rozdil od pripad popsanych
v predchozi kapitole, kde bylo mozné vyjadrit distribuc¢ni funkce pouze v za-
vislosti na vzdalenosti butiky od stfedu (respektive povrchu) sondy, potie-
bujeme nyni ziskat hodnoty v mnohem vétsim poctu bunék. I kdyz by bylo
mozné efektivné vyuzit metod paralelizace a znac¢né tak snizit spotfebu stro-
jového c¢asu, byla tloha s Gspéchem vyftesena na bézné pracovni stanici. Vy-
uzita pritom byla osova symetrie problému, ktera umoznovala redukovat po-
et prostorovych soutadnic (distribu¢ni funkce mize byt vyjadrena napiiklad
jako funkce vzdalenosti ¢astice od osy sondy a jeji z-ovou soufadnici). V obou
uvedenych smérech byly velikosti bunék voleny s krokem 1 mm. Takto zvolenéa
miiz umoznuje vysledky efektivné zpracovavat a spofit tak strojovy cas.

Ve tfetim kroku vypocitané koeficienty reakci byly nejprve interpolovany
v MATLABu na regularni mfizi a posléze byly exportovany do COMSOL
Multiphysics pres textovy soubor jako funkce. Jelikoz program neumoziuje
pro 3D modely interpolaci kubickym splajnem, byla interpolovana hodnota
ziskana metodou Nearest neighbor.

9.1.4 Vysledky vypodéta

Problém se podarilo numericky vytesit i presto, ze se v geometrii modelu vy-
skytuji hrany. Z vysledki uvaddime rozlozeni potenciadlu v okoli sbérné casti
sondy (obrézek 9.3 zobrazuje fez vedeny osou sondy s vyznacenim spado-
vych piimek a ekvipotencidlnich kfivek s krokem 0,5 V) a rozlozeni koncen-
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Obrazek 9.5: Geometrie modelu — umisténi a tvar valcové sondy vzhledem
k pracovni oblasti.

trace elektronti a kladnych iontt (obrézek 9.4) v téze roving. Sum patrny
v hodnotach koncentrace iontit v oblasti s velkymi hodnotami potencialu se
nepodarilo odstranit jinou volbou parametri mfize.

9.2 Reseni— cylindricka sonda koneénych roz-
meérua
9.2.1 Parametry spojité ¢asti modelu

Geometrie modelu byla zvolena takto (viz obrazek 9.5). Pracovni oblast je
tvofena sjednocenim valce o vysce [, = 0,01 m a poloméru r, = 0,01 m
a dvou polokouli o tomtéz poloméru ry,. Sondu predstavuji dva na téze ose
umisténé vélce. Prvni o poloméru r, = 1 x 107* m a délce I, = 0,01 m
predstavuje kolektivni oblast sondy, druhy o poloméru r;, = 0,01 m a délce
li; = 0,01 m dokonale izolujici Gchyt. I kdyz byva v redlnych pripadech horni
¢ast sondy zakoncena rovnou ploskou, uvazujeme v nasem modelu zakonceni
polokouli o poloméru r,. Tim jsou z geometrie odstranény ostré hrany a je
tak umoznéna snazsi konvergence.

Generovand miiz je typu Eztremely coarse, na okrajovych oblastech je

82



Aplikace modelu na sondy konec¢nych rozméru

0.01

ylm| 001 -0o0f z [m)]

Obrazek 9.6: RozloZeni koncentrace elektront v okoli vélcové sondy (v jed-
notkadch m~—3).

zjemnéna nastavenim hodnot parametru Mesh curvature factor na hodnotu
0,1 (¢ast sondy s elektrickym predpétim), respektive 0,02 (oblast polokoule,
ktera zakoncuje aktivni oblast sondy). Ostatni parametry lze ponechat beze
Zmeény.

9.2.2 Parametry cCasticové Casti modelu

Rozehravani pocatecnich poloh a sméru a velikosti po¢atec¢nich rychlosti jed-
notlivych ¢astic neselfkonzistentniho modelu, stejné jako realizace srazkovych
procest a vypocet novych hodnot po provedeni ¢asového kroku, se fidi pra-
vidly popsanymi v pfedchozi kapitole. Pro potieby vysledného statistického
zpracovani byla pracovni oblast rozdélena na mensi celky tvaru prstence (vy-
uziva se symetrie problému) o stejné vysce a Sifce 1 mm. Ziskané hodnoty
byly zpracovany ve tfetim kroku a exportovany do spojité ¢asti vypoctu.
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001

Obrazek 9.7: Zobrazeni vektorového pole toku elektronu fe pomoci proud-
nic (streamline plot).
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Obrazek 9.8: Intenzita el. pole v okoli vrcholu vélcové sondy (ve V-m™!).
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9.2.3 Vysledky vypodéta

Na obrazcich 9.6 az 9.8 je v grafické podobé uveden vybér z vysledki. Graf
9.6 zobrazuje rozlozeni koncentrace elektronti v ekvidistantné vzdalenych ro-
vinach kolmych na osu sondy. Na obrazku 9.7 je pak pomoci proudovych
kiivek znazornéno vektorové pole toku elektront. Dle ocekavani je vétSina
elektronu elektrickym polem sméfovana do oblasti nejvétsi intenzity elektric-
kého pole, coz je (jak je patrné z obrazku 9.8) oblast v okoli vrcholu sbérné
plochy sondy.

I kdyz redlna valcova sonda neni zpravidla zakonc¢ena ttvarem tvaru po-
lokoule, pokusili jsme se modelovat i zakonceni rovinnou ploskou. Znacné
vzrostly pozadavky na kvalitu mfize, naproti tomu porovnani vyslednych fe-
Seni ukazuje, ze oba dva vysledky jsou prakticky totozné a vliv aproximace
v geometrii lze zanedbat.

9.3 ResSeni — sférickd sonda s tichytem

9.3.1 Geometrie modelu

Geometrické usporadani modelu je zobrazeno na obrazku 9.9. Aktivni oblast
sondy je tvorena sjednocenim koule o poloméru r, = 0,5 mm a valce o vysce
I, = 0,2 mm a poloméru r, = 1 x 10~* m, pficemz stfed valce a koule
vzajemné splyvaji. Elektricky izolovany tchyt predstavuje véalec o poloméru
rp a délce l;, = 8 mm. Pracovni oblasti je koule o poloméru ry, = 0,01 m.

9.3.2 Parametry pouzité v prubéhu resSeni
Spojita cast
Spojita ¢ast modelu byla fesena jako stacionarni problém a v porovnani
s dvéma predchozimi pripady bylo nalezeni vhodného usporadani mfize nej-
jednodussi. To je dano predevsim vhodnou geometrii problému, ktera je bez
ostrych hran vybihajicich do pracovni oblasti. Zaklad miize byl typu Fz-
tra coarse, parametr Mesh curvature factor byl pro oblast povrchu sondy
nastaven na hodnotu 0,1.

V pribéhu feseni problému bylo vyuzito fesi¢i algebraickych rovnic GMRES
a nekompletni LU rozklad.
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0.01

Obrazek 9.9: Pracovni oblast a sféricka sonda s tichytem — geometrické
usporadani modelu.

Casticova &ast

Rozklad pracovni oblasti do jednotlivych bunék byl proveden analogicky
k pripadu rovinné a valcové sondy. Na kazdém tseku pak byly vypocteny
hodnoty koeficientl reakci, které byly po interpolaci kubickym splajnem ex-
portovany do spojité ¢asti modelu.

9.3.3 Vysledky vypocta

Ze zajimavych vysledki vybirdme zobrazeni toku elektroni (obrézek 9.10)
a rozlozeni intenzity elektrického pole na povrchu sondy (obrazek 9.11). Dle
ocekavani je velikost elektrické intenzity nejvétsi na povrchu konvexnich ploch
s malym polomérem kfivosti a je ovlivnéna mnozstvim pritékajicich elek-
tront. Na obrazku 9.12 je graficky znézornéna koncentrace elektronti v okoli
sondy v roviné prochazejici jeji osou.
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Obrazek 9.10: Zobrazeni toku elektront v okoli sférické sondy (streamline
plot).
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Obrazek 9.11: Intenzita elektrického pole na povrchu valcové sondy. Ba-

revné odstiny udévaji intenzitu elektrického pole ve V- m™1.
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Obrazek 9.12: Koncentrace elektront (vlevo) a kladné nabitych ionti
(vpravo) v okoli sférické sondy. Barevné odstiny udéavaji koncentraci v jed-

notkéach m—3.
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Kapitola 10

Diskuze vysledkt a moznosti
dalsiho smérovani

Stézejni ¢asti prace je algoritmus, ktery muze byt vyuzit k efektivnimu vy-
poctu v oblasti fyziky plazmatu. Vystupy z jeho jednotlivych ¢asti byly pre-
zentovany v literatufe (zakladni model v [59], model uvazujici energetické
poméry v elektronové tekutiné v [75] a zavedeni srazkovych ¢lent v [76]).
Samotny algoritmus (jako celek) byl prezentovan na mezinédrodni konferenci
JVC’06 a nyni se pfipravuje k publikaci v jednom z ¢isel kvalitniho britského
casopisu Vacuum.

Za prispéni modelid prezentovanych v praci byly studovany dalsi fyzikalni
jevy, jako je napftiklad vliv velikosti sondy na formovani sheathu, vliv tlaku
na funkéni zavislosti fyzikéalnich veli¢in [58], moZnosti studia elektropozitiv-
niho plazmatu [57], [77] atp.

Bude-li to povaha fyzikalniho problému vyzadovat, lze v modelu zvétsit
pocet uvazovanych tekutin, napiiklad 1ze uvazovat tekutinu excitovanych
atomt, vicemocnych iontl atp. V pripadé vyssiho predpéti na sondé miuze
byt vyhodné i studium chovani tekutiny neutralnich atomi, nebot hodnoty
koncentrace téchto ¢astic ovliviiuji velikosti koeficientti reakci.

V dalsim kroku vyvoje modelu bude vhodné odstranéni predpokladu ne-
konec¢né rychlého putovani ¢astice po povrchu elektrody, coz predpoklada za-
vedeni migracnich procest jednotlivych castic na uvazovanych sténach. Tato
aproximace, kdy bude vhodné vyuzit nékterych poznatkii z pocitacového
modelovani ve fyzice tenkych vrstev, by méla byt v nové verzi programu
COMSOL Multiphysics dobie realizovatelna.

Zaroven predpokladame, ze v budoucnu bude mozné rozsirit model tak,
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aby umoznoval studium fyzikalnich jevi, pfi nichz se uplatnuje vliv magne-
tického pole. Za pomoci popsaného algoritmu tak budeme schopni simulovat
celou fadu jevi z védecké i technické praxe.

Na zavér lze Tici, ze v prezentovaném algoritmu se podafilo propojit vy-
hody c¢asticové i spojité modelovaci techniky. Vysledkem je relativné rychly
vypocet, ktery si zachovava vyhody ¢asticovych technik, tj. realisticky popis
srazkovych procesi. To umoznuje jeho aplikaci i na pfipady, u nichZ by bylo
uziti ryze casticovych modeli pfinejmensim problematické a pouziti pouze
spojitého pristupu by znemoznilo uvazovat jevy zptisobené srazkovymi pro-
cesy s dostatecnou presnosti.
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Z.aver

V préci byl prezentovan névrh simula¢ni techniky kombinujici vyhody spo-
jitého a c¢asticového zpusobu pocitacového modelovani. Algoritmus znacéné
snizuje spotiebu strojového casu a zaroven zachovava pozitivum c¢asticovych
metod — moznost kvalitné popsat dulezité srazkové procesy v plazmatu. Po-
moci této techniky, kterou lze dale rozvijet a zobectiovat, je mozné tesit zcela
nové fyzikalni problémy. Jako ukazka je uvedena aplikace postupu na sondy
konec¢nych rozmeér.

Predpokladame, ze po dalsim vyvoji bude technika v budoucnu tspésné
pouzita k simulovani chovani plazmatu v zarizenich s komplikovanou geo-
metrii za pritomnosti magnetického pole. Vzhledem k tomu byl také zvolen
styl prace — pii sepisovani byl mimo jiné kladen diraz na zaznamenani jiz
ziskanych poznatki, ¢imz chceme umoznit dalsim zajemctim o studium této
zajimavé problematiky lehce navazat na prezentované informace.

Nechf tato prace prispéje k rozvoji lidské spole¢nosti, at uz v roviné ma-
terialnich statki, ¢i v roviné duchovniho rozvoje jedince.
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