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Kapitola 1

Uvod

Kompozitni a nanokompozitni vrstvy predstavuji skupinu velmi zajimavych ma-
terialt se sirokou skalou aplikaci napt. v elektronice, optice, katalyze a biofyzice.
Skladaji se minimalné ze dvou fazi, z nichz jednu mohou tvofit kovové c¢astice
a druhou dielektrikum, napt. ve formé polymeru. Vlastnosti téchto materialt
jsou silné ovlivnény jejich vnitini strukturou, tj. prostorovym a velikostnim roz-
délenim castic v objemu kompozitni vrstvy. Tyto vlastnosti lze urc¢it technikou
pripravy téchto vrstev, mezi které patii napi. vakuové vyparovani, laserova de-
pozice, plazmatické technologie, apod.

S rozvojem elektroniky a predev§im s miniaturizaci elektronickych soucas-
tek se do popredi zajmu dostava studium elektrickych vlastnosti kompozitnich
struktur. Parametrem ovliviiujicim elektrické vlastnosti kompozitnich struktur je
koncentrace, resp. objemovy podil kovové faze. V pripadé nizkjch hodnot obje-
mového zlomku jsou kovové castice od sebe oddéleny dielektrikem a kompozitni
vrstva vykazuje vlastnosti izolatoru. S nartistajicim mnozstvim nebo velikosti ¢as-
tic se diky tunelovému efektu zvysuje vodivost vrstvy. Po dosazeni tzv. perkolac-
niho prahu za¢ind dominovat ohmicka vodivost a kompozitni struktura vykazuje
kovové vlastnosti. Pfi dalsim ristu podilu kovové faze ziskava kompozitni vrstva
inverzni charakter — jedna se o kovovou vrstvu s rozptylenymi dielektrickymi zrny.

Tato prace se zabyva studiem souvislosti mezi elektrickymi a morfologickymi
vlastnostmi kompozitnich vrstev za pomoci pocitacového experimentu. Prvni
casti tohoto experimentu je navrh modeli kompozitnich struktur a jejich gene-
race, druhou ¢asti studium morfologickych a elektrickych vlastnosti a tieti ¢asti
je porovnani vzajemnych souvislosti mezi témito vlastnostmi.



Kapitola 2

Prehled soucasného stavu
problematiky

2.1 Fyzika kompozitnich materiali

Kompozitni materidly (composite materials, composites) jsou struktury, které se
sklddaji minimalné ze dvou riznych komponent (popf. fazi jednoho materilu),
které maji riizné fyzikalni nebo chemické vlastnosti a ziistavaji odlisné i v konecné
struktufe materialu, a jejichz kombinace muze zajistit vlastnosti (elektrické, op-
tické mechanické, apod.), které nemaji tradi¢ni materialy [1], [18].

Zakladnimi slozkami kompoziti jsou tzv. matrice (matrix) a vyztuha (re-
inforcement). Podle vlastnosti té komponenty, kterd mé ve struktute vétsi podil,
se kompozitni materidly vétsinou déli na kompozity:

e s kovovou matrici;
e s polymerni matrici;
e s anorganickou (keramickou) matrici.

Vyztuhy mohou nabyvat rtiznych tvart (viz obr. 2.1). Kompozitni materialy v1dk-
nové maji silné anizotropni vlastnosti oproti izotropnim vlastnostem casticovych
kompozitt. Podle velikosti ¢astic, resp. vladken se kompozity déli na [1]:

e nanokompozity (ultrarozptylené), 1 — (30-50) nm;
e vysoce rozptylené, (30-50) — (50-100) nm;
e mikrokompozity, 100 — 1000 nm;

e kompozity, > 1000 nm.



Obr. 2.1: Kompozitni materidly s rtznou vyztuhou — kratka vlakna, dlouha
vlakna, ¢astice, vrstvy a shluky (zleva doprava).

Rozpréasené kovové Castice (~ 50 nm) pFipravené za normélnich podminek
jsou kulové, poprt. téméi kulové z diivodu vysoké povrchové energie malych ¢astic
[1]. Existuji dva typy nanocastic:

e shluky o velikosti 1-10 nm, skladajici se obvykle z 3840 (nékdy vice) ko-
vovych atomi;

e nanocastice o priiméru 10-50 nm, skladajici se z 103-10® atom1l.

Nanocastice se také déli podle poctu atomt N, ze kterych se skladaji, a podle
poméru poctu povrchovych atomt N, a poctu vnitinich atomi N, na:

e velmi malé, 2 < N < 20, primér < 1,1 nm, povrch a vnitini objem jsou
neoddélitelné;

e malé, 20 < N <500, 1,1 nm < pramér < 3,.3nm, 0,9 < N,/N, <0,5;
e velké, 500 < N < 107, 3,3nm < pramér < 100nm, 0,5 < N,/N,,.

Na obr. 2.2 jsou zobrazeny hlavni faze, kterymi prochazi individudlni atom
pfi transformaci do makroskopickych (bulk) rozméri. Tabulka 2.1 uvadi piiklady
typickych nanomateriali.

Kovovy atom Shluk Nanocistice Koloid Objemovy kov
0,1 nm 1 nm ~10 nm ~10° nm >>10° nm

Obr. 2.2: Hlavni faze transformace kovovych atomiti do makroskopickych struktur

[1].

Vlastnosti ¢astic a jejich chovani zavisi na jejich velikosti, jedna se o tzv. roz-
mérové jevy (dimension effects). V pfipadé, Ze velikost ¢astic je mensi nez 100 nm,
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Priblizna velikost Material

lrozmérné nanokrys- | 1-10 nm v priameéru Vodice, polovodice,
taly a shluky (kvantové magnetické materi-
tecky) aly, Langmuirovy-
Blodgettovy vrstvy
Ostatni nanocastice 1-100 nm v primeéru | Keramické oxidy
Nanodraty 1-100 nm v primeéru | Vodice, polovodice,
oxidy, sulfidy, nitridy
Nanotrubicky 1-100 nm v praméru | Uhlik, vrstveny material
2D pole nanocéstic Nekolik nm? az 1 pm? | Vodice, polovodice, mag-

netické materialy, poly-
merni vrstvy

Povrchy a tenké vrstvy Tloustka 1-100 nm Riizné materialy

3D struktury (super- | Nékolik nm ve vSech | Vodice, polovodice, mag-
miizky) tfech rozmeérech netické materialy, nano-
strukturni materialy

Nanocastice v polyme- | 1-100 nm Metalo-polymerni nano-
rech kompozity

Tab. 2.1: Typické nanomaterialy

zacnou se projevovat kvantové-mechanické efekty a zakony klasické fyziky jsou
nahrazovany zdkony fyziky kvantové. V pripadé, ze Castice dosdhne nanometric-
kych rozmeéri, fyzikalni veli¢iny jako mérné teplo, susceptibilita a vodivost zméni
vyrazné své charakteristiky. Rozmérové jevy mohou byt rozdéleny do dvou skupin.
Prvni, zavisejici na vnitini velikosti struktury, tj. velikosti samotnych c¢astic, jsou
spojeny s meénicim se pomérem velikosti objemu a povrchu castic a nazyvany
strukturni a elektrické vlastnosti nanocastic. Druhou skupinou jsou kolektivni
vlastnosti nanocastic souvisejici napft. s excitaci miizky a s ni spojenou zménou
optickych spekter nanocastic [19], [20].

Koncentrace kovové faze v dielektrické matrici se oznacuje rtizné: faktor pl-
néni (filling factor), objemovy zlomek (volume fraction), apod. V této praci pou-
zivame oznaceni faktor plnéni f,. Velikost f, urcuje transportni vlastnosti kompo-
zitni vrstvy a tzce souvisi s hodnotou perkola¢niho prahu p. pouzivanou v teorii
perkolace (kap. 2.3.1). V pfipadé koncentrace ¢astic v oblasti perkolac¢niho prahu
znaCime objemovy zlomek f.. Podle velikosti f, mtzeme kompozitni materialy
rozdeélit nasledujicim zptisobem [21]:



o f, < 0,4 — izolované kovové castice rozmisténé v polymernim dielektriku,
elektricky nédboj je pfendsen tunelovym efektem (insulator-like region);

e 04 < f, < 0,6 — kovové cCastice vytvareji ohmicky propojené shluky, mezi
kterymi mize dochazet k prenosu elektrického naboje tunelovym efektem,
elektrody mohou byt ohmicky propojeny;

e f, > 0,6 — ve struktuie prevazuje kovova slozka a elektricky naboj je pfe-
nasen vyhradné ohmicky (metallic region).

Slozeni a struktura kompozitnich vrstev se urcuje pomoci elektronové mikro-
skopie (EMA — Electron Microprobe Analysis). Parametr f, lze méfit pomoci
XPS [22]. Mikrostruktura je méfena pomoci transmisni elektronové mikroskopie
(TEM) [22], [23] a pomoci rastrovaci mikroskopie STM a AFM [1].

2.1.1 Priprava kompozitnich vrstev

V dizertac¢ni praci se nevénuji poc¢itacovému modelovani ristu kompozitnich vrs-
tev. Z tohoto diivodu zminuji pripravu kompozitnich vrstev jen prehledoveé.

Priprava nanocastic

Existuje fada metod pripravy nanocastic. Metody mohou byt rozdéleny do dvou
hlavnich skupin; na fyzikdlni a chemické [1]. Mezi nejcastéjsi fyzikalni metody
spojovani volnych molekul nebo iontt do shlukt patfi kondenzace. Dalsi metodou
je rozptyl makroskopické faze. Mezi chemické metody patii redukce kovové slozky
v rozpoustédlech za pfitomnosti riiznych stabilizatori. Déle pak rtizné modifikace
elektrochemické syntézy a tepelnd dekompozice.

Priprava kompozitnich vrstev

Kompozitni a nanokompozitni materialy se sklddaji z polymerni matrice a v ni
ndhodné rozmisténych nanocastic a jejich shluki. Jejich pfiprava se formélné
neodlisuje od tradi¢nich metod pripravy nanocastic bez polymert. Nanocastice
v kompozitnich vrstvach predstavuji rozptylenou fazi a polymerni matrice naopak
médium, v némz jsou rozptyleny. V pripadé metalo-polymernich vrstev se pou-
zivaji jako vyztuha napf. Ag, Au, Fe nebo Pd a jako matrice napt. Al,O3, SiO,
nebo C. V posledni dobé se také objevuji kompozitni vrstvy s Casticemi pouze
na povrchu. Tim se obvykla trojrozmérna tiloha prevadi na dvojrozmérnou nebo
dokonce jednorozmérnou.

Spektrum metod pripravy kompozitnich vrstev je velmi Siroké. Hlavnim déle-
nim je opé€t déleni na metody fyzikalni, chemické a fyzikalné-chemické. Mezi nej-
Cast&jsi metody patii rozprasovani iontovych svazkem (ion-beam sputtering)
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[22], [23]. Pozadované kompozice vrstvy je dosazeno kombinovanym odprasova-
nym tercem a pomérem ploch pfislusnych slozek, kovové a dielektrické, v ném.
Pomoci této metody lze pripravovat kovové granularni vrstvy typu, napt. Co—Cu,
Co—-Ag, Pd—SiO,, Fe-SiO,. V pripadé kompozitnich vrstev Fe—SiO, bylo dosazeno
fv v rozsahu 0,2 az 1,0 s rozsahem perkola¢niho prahu f. od 0,5 do 0,6. Pomoci
TEM bylo zméteno, ze ¢astice Fe maji priblizné kulovy tvar stejného priméru a
jsou izolovany materidlem matrice, kterd je amorfni. Pii f, = 0,28 maji Castice
pramér 10 az 15 nm. Elektrickd vodivost téchto vrstev je uréovana slabym tune-
lovym proudem mezi ¢asticemi Fe a bariérami SiO,. Pii dosazeni f, = 0,55 maji
Céastice primér priblizné 50 nm a zadinaji vytvafet spojitou sit [23]. U éastic Pd
bylo pomoci XPS zméfeno f, = 0,05, 0,10 a 0,22 s piisluSnymi primeéry castic
2,7, 3,1 a 3,8 nm [22].

Dal$imi metodami pfipravy kompozitnich vrstev jsou termalni vypafovani
(thermal evaporation), pfi kterém jsou vyuzivany dva zdroje, jeden pro odpafo-
vani kovovych ¢astic a druhy pro nandseni dielektrické vrstvy [23], plazmaticka
depozice (plazmatické leptani pfi soucasné plazmatické polymeraci, plazmaticka
polymerizace organicko-metalickych slozek, soucasna plazmatickd polymerace a
kovové odpafovani) [2], [24]. Existuji i dalsi metody, které l1ze nalézt napf. v [1],
[25], [26].

2.1.2 Aplikace kompozitnich vrstev

Kompozitni vrstvy patii mezi materidly se Sirokou skalou uplatnéni v praxi. Po-
uzivaji se pro své vynikajici mechanické, elektrické, magnetické a optické vlast-
nosti [1].

Mezi vyznamné mechanické vlastnosti kompozitnich materiali patii tuhost
a pevnost pfi nizké hmotnosti a dale odolnost proti teplotnim vliviim a korozi,
diky nimz jsou tyto materidly pouzivany v leteckém, kosmickém, automobilovém
a stavebnim primyslu, ale také pro vyrobu produkti pro sport a volny cas.

V oblasti elektroniky a optiky se kompozitni vrstvy pouzivaji pro magne-
tooptickd média, magnetické tekutiny a vrstvy pouzivané k ukladani informaci.
Organicko-anorganické kompozitni materialy jsou velmi slibné fotonické materi-
aly (optické ukladani dat, optické vinovody, senzory, lasery, displeje obrazovek a
zpétné zrcatka automobiltl). Kompozitni koloidni ¢astice maji Siroké uplatnéni
v oblasti povrcht, elektroniky, fotoniky a katalyzy [1].

2.2 Matematicka morfologie

Matematickd morfologie studuje a popisuje digitalni obraz z teoretického hlediska
(predevsim pomoci topologie) a vychdzi z ni morfologické metody zpracovani
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obrazu. Pomoci téchto metod je mozné ziskat napi. popis tvari, hranic, velikosti
a rozlozeni objektl ve studované c¢asti obrazu. Metody zpracovani obrazu se déli
do dvou hlavnich ¢asti [3]:

1. analyza nizké Grovné (geometrické transformace, filtrace, binarizace, rozpo-
znévani objektl);

2. analyza vysoké trovné (integralni charakteristiky, informace o jednotlivych
objektech, informace o rozlozeni objektit).

Pro nase ucely postaci vyuziti metod z druhé casti, protoze zdrojem informaci
pro analyzu obrazu budou data nejen ve formé obrazu ale predev§im datovych
struktur, ziskanych z modelt kompozitnich materiala.

Integralni charakteristiky

Mezi zakladni integralni charakteristiky patii pocet objektt n a stupen po-
kryti 0. Pii znalosti parametri obrazu, resp. pracovni oblasti je vhodné pocet
objektti normalizovat na jednotkovou plochu nebo jednotkovy objem a ziskat
tak koncentraci objektu c. Stupen pokryti udava pomérnou ¢ast plochy, ktera
je pokryta objekty. Nabyva tedy hodnot mezi nulou a jednickou. Analogii této
dvojrozmérné veli¢iny je faktor plnéni f,, ktery udava relativni zastoupeni ob-
jemu objektd v trojrozmérném prostoru, resp. pracovni oblasti. Nabyva stejnych
hodnot jako stupen pokryti. Integralni charakteristiky udavaji informace o ob-

razu (struktute) jako celku, podrobnéjsi informace lze ziskat pomoci nasledujicich
charakteristik.

Informace o jednotlivych objektech

Blizsi informace o objektech lze ziskat pomoci této skupiny morfologickych cha-
rakteristik, ve které se zkoumaji rizné vlastnosti jednotlivych objektd a ty se
nasledné statisticky zpracovavaji, predevsim ve formé histogramu c¢etnosti.

V pripadé, ze studované objekty jsou kruhového tvaru, je vhodné pouzit cha-
rakteristiku rozdéleni poloméru. Pokud objekty nejsou kruhové, lze je cha-
rakterizovat rozdélenim tzv. efektivnich poloméru. Efektivni polomér udava
polomér kruznice, resp. koule, kterda méa stejny obsah, resp. objem jako dany ob-
jekt. Odchylku od kruhového tvaru popisuje tzv. tvarovy faktor F. Tvarovy
faktor nabyva hodnoty 1 pro presné kruhovy tvar a s rostouci odchylkou tvaru
objektu od kruhového se jeho hodnota blizi nule. Hodnoty F' pro nékteré dalsi
zakladni geometrické tvary jsou uvedeny na obr. 2.3. Tvarovy faktor je definovan
vztahem

F="T2 (2.1)



ktery vyhovuje zminénym pozadavkim na tuto morfologickou charakteristiku. A
je obsah objektu, C' jeho obvod.

0,865 0,785
0,605

Obr. 2.3: Hodnoty tvarového faktoru pro nékteré zakladni geometrické tvary.

Pokud neni vhodné charakterizovat objekty kruhovym tvarem, je mozné vy-
uzit jinych vice vyhovujicich tvari, napt. elips. Pak udavame rozdéleni velkych
a malych poloos a rozdéleni smért efektivnich elips, popf. navic modifikovany

tvarovy faktor. S rostouci slozitosti tvarti objekti je mozné pouzivat i slozitéjsi
abstrahujici geometrické objekty a rozdéleni jejich parametri.

Informace o rozloZeni objekta

Dalsi skupinou morfologickych charakteristik je popis rozlozeni objektt v plose,
popf. prostoru. Pokud mluvime ¢isté o zpracovani obrazu, tj. dvojrozmérné infor-
maci, jsou moznymi zdroji dat dva typy: skutecny, kdy obraz odpovida realnému
rozmisténi objektt a zdanlivy, kdy zkoumany obraz vznikl primétem trojroz-
mérné struktury. PopisSme si nékteré morfologické charakteristiky této skupiny
podrobnéji.

Rozdélent nejblizsich sousedi

Rozdéleni nejblizsich sousedt (Distribution of Nearest Neighbours — DNN) od-

povida pravdépodobnosti, ze N-ty sousedni objekt najdeme v urcité vzdalenosti

od daného objektu, tj.

dPsZi (’I")
dr '

Vv

(2.2)

w;r =

r vytvoreného kolem daného objektu je roven minimélné i [27].

Tuto charakteristiku ziskame tak, ze pro kazdy objekt zjistime minimum ze
vzdalenosti k ostatnim objekttim a z téchto minim se vytvori histogram cetnosti.
Tim ziskame rozdéleni prvnich sousedii. Analogickym zptisobem je mozné vytvorit
rozdéleni druhych, tretich, az N-tych sousedi. Rozdéleni nejblizsich sousedi je
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mozné pouzit jak pro bodové, tak pro plosné objekty. U plosnych objektti je mozné

Pomoci rozdéleni nejblizsich sousedti lze charakterizovat stupen uspotradani
zkoumané struktury [27]. Stupném uspofddani v tomto pfipadé rozumime pra-
videlnost v rozmisténi jednotlivych objektt ve struktute. V pripadé uspotadané
struktury je druhy centralni moment této charakteristiky minimalni, resp. nu-
lovy. Naopak, s rostouci nahodnosti struktury se tento moment zvysuje. Priklad
nahodné a usporadané struktury s rozdélenimi nejblizsich sousedti je uveden na
obr. 2.4

0.8 o0

0.6+

Relativni ¢etnost
o o
£ [0}

Relativni ¢etnost

0.4

0.2 0.2 4

0.0 .

\Vzdalenost Vzdalenost

Obr. 2.4: Priklady rozdéleni nejblizsich sousedt pro témér nahodnou strukturu
(vlevo) a pravidelnéjsi strukturu (vpravo).

Radidlnt distribucni funkce
Radialni distribuéni funkce (Radial Distribution Function — RDF) je podobnou
charakteristikou jako rozdéleni nejblizsich sousedti, pomoci néhoz lze radialni dis-
tribu¢ni funkci rekonstruovat [27]. Ziska se primeérovanim koncentraci objektt
v mezikruzich rizného priméru a konstantni Sirky se stiedy v jednotlivych ob-
jektech. Mezi objekty, pomoci nichz se urc¢uje radialni distribu¢ni funkce, je mozné
zafadit jen ty, jejichz vzdalenost od hranic zkoumané oblasti je vétsi nez maxi-
malni hodnota argumentu RDF. Tato charakteristika je urcena spise pro bodové
objekty, resp. pro takové, jejichz velikost je mnohem mensi nez vzdalenosti mezi
nimi.

Podobné jako rozdéleni nejblizsich sousedt radialni distribuc¢ni funkce pfinasi
informaci o pravidelnosti zkoumané struktury. Pro ndhodnou strukturu nabyva
RDF konstantni hodnoty rovné jedné, pro usporadanou strukturu naopak nabyva
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maximalnich hodnot v bodech, které odpovidaji vzdalenostem mezi jednotlivymi
objekty ve struktute.

Kovariance
Kovariance (Covariance) patfi mezi plosné metody a nelze ji tedy pouZzit pro
bodové objekty. Kovarianéni funkce C'(h) se spocita ze vztahu [28]
AG, )AG, ]+ b
Ciy = ZEAGDAG T +h). 0

area

kde A(i, j) je matice digitalizovaného obrazu, A(i+h, j) je matice A(4, j) posunuté
ve sméru osy = o usek h. Sumace ve vztahu (2.3) se provadi v rozmezi indext
1 a j, kde se obé matice prekryvaji; area je normaliza¢ni konstanta odpovidajici
plose obrazu v matici A.

Tvar kovarian¢ni funkce a jeji hodnoty v riznych bodech udavaji rtizné mor-
fologické informace o zkoumané struktufe [29]:

e (C(0) udava stupen pokryti 6, ktery lze ziskat i pro velké hodnoty h, tj.
C(00);

e — (dC(h)/dh),_, vypovida o stfednim poloméru objekti;

e 7z maxim a minim kovarianc¢ni funkce lze usuzovat na charakter nerovno-
mérnosti struktury.

Posuny lze provadét v riznych smérech studované struktury. Tim je mozné od-
halit mozné smérové zavislosti v obraze. Tato moznost u charakteristik rozdéleni
nejblizsich sousedt a radialni distribuc¢ni funkce chybi.

Voronoiovo® dlazdéni.

Principem této velmi vyuzivané [30] — [39] morfologické metody, je rozdéleni zkou-
mané mnoziny (plochy, prostoru) na podmnoziny (Voronoiovy buitiky, VT buriky,
Voronoi cells), z nichz kazdé obsahuje préavé jeden objekt, a které jsou nasledné
studovany z rtznych hledisek (rozdéleni ploch, objemil, obvodt, povrchi, tva-
rovych faktorti, poc¢tu hranic bunék, vzdalenosti objektti v sousednich bunkach,
apod.). PopiSeme vytvofeni dvojrozmérnych VT bunék, postup pro trojrozmérné
bunky je analogicky.

VT buiiky jsou vytvoreny tak, ze kazdy bod studované plochy je prifazen do
VT buiiky toho objektu (bodu, plogného utvaru, ostrivvku, ...), k némuz lezi
nejblize. Celd plocha je tak rozdélena na mensi ¢asti — VT buniky (viz obr. 2.5).
Pocet VT bunék je shodny s poctem objektii ve studované plose.

LG. F. Voronoi (1868 — 1908), také Dirichletovo dlazdéni — J. Dirichlet (1805 — 1859). V krys-
talografii se pouziva terminu Wignerovy-Seitzovy buriky (Wigner-Seitz cells).
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Obr. 2.5: Piiklad rozdéleni plochy na VT buriky.

Tvar hranic bunék VT bunék zavisi na dimenzi objektii. Pro bodové objekty a
pro identické plosné objekty (napi. kruhy s konstantnim polomérem) jsou hranice
tvofeny useckami, pro plo$né objekty rtiznych tvart (zobecnéni VT metody) pak
kiivkami (srovnani na obr. 2.6). Hranice VT bunék lze ur¢it analyticky, tj. stano-
vit rovnice pfimek, resp. kiivek tvoricich hranice a uzly, ve kterych se protinaji,
nebo diskretizaci plochy na jednotlivé elementy, které jsou nasledné rozdéleny do
VT bunék. Hranice jsou pak tvoreny elementy sousedicimi s elementy z vedlejsi
bunky. Oba pfistupy maji své vyhody a nevyhody. Analyticky pfistup umoziuje
presnéjsi vypocet vétsiho poctu charakteristik VT bunék, je vsak komplikovanéjsi
a omezeny na objekty pravidelnych tvari. Odvozeni analytickych vztahi pro VT
buriky lze nalézt napi. v [15]. Diskretiza¢ni pfistup je jednodussi pro ziskani né-
kterych zakladnich parametri VT bunék (plocha, obvod, tvarovy faktor) avsak
s principialni nepresnosti.

Pomoci riznych charakteristik V'I' bunék lze usuzovat na rozlicné vlastnosti
studovanych objektd. Mezi hlavni pfiznaky VT bunék patii:

e plocha VT bunky Ayr;

e obvod VT bunky Cyr;

e efektivni polomeér 7o = \/m ;

e tvarovy faktor VT buiiky Fyp = 47 Ayr/Cyr’;

e délka hrany [;

e vzdalenost stiedii objektt ze sousednich VT bunék h (VT buiky maji spo-

leénou hranu);
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Obr. 2.6: Srovnani VT bunék pro struktury se stejnymi objekty — hranice jsou
tvofeny useckami (vlevo) a s riznymi objekty — hranice jsou tvofeny kiivkami
(vpravo).

e vzdalenost okraji objektli ze sousednich VT bunék he;

e thel p, ktery sviraji spojnice stiedu krajnich bodd VT hrany;

e pocet hran tvoficich jednu VT bunku e.

Obr. 2.7: Rozdéleni ploch VT bunék pro dvé rizné usporadané struktury. Vlevo

struktura s ndhodnym rozmisténim objekt, vpravo maximalné usporadana struk-
trura [40].

Mezi zminénymi charakteristikami VT bunék jsou ¢asto pouzivané plocha Ayt
a tvarovy faktor Fyr. Urcuji se rozdéleni obou charakteristik a centralni momenty
druhého fadu téchto rozdéleni [40]. Pomoci téchto hodnot lze rozlisit struktury
s riznym stupném usporadani. Na obr. 2.7 jsou zobrazena rozdéleni ploch VT
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bunék pro dvé rtzné usporadané struktury. Vlevo je rozdéleni ploch VT bunék
pro ndhodnou strukturu a vpravo pro strukturu maximéalné usporadanou v ramci
pouzitého modelu. Je vidét, Ze pro maximalné usporadanou strukturu je rozdéleni
ploch VT bunék uzsi nez rozdéleni pro ndhodnou strukturu. Tvarovy faktor, resp.
jeho rozdéleni, je charakteristikou, ktera porovnava VT bunky s tvarem kruznice
pro 2D pripady, resp. koule pro 3D piipady. Blize jsou vlastnosti této morfologické
charakteristiky popsany v kapitole 2.2.

Vzdalenosti stiedii sousednich ostrivkl jsou nazorné vyjadieny na obr. 2.8,
stejné tak vzdalenosti hran sousednich ostriivkii. Uhly, ktery sviraji spojnice
stfedu VT bunky s vrcholy hrany jsou také zobrazeny na obr. 2.8.

Obr. 2.8: Vzdalenosti stfedil sousednich ostrivki a vzdalenosti hran sousednich
ostravki (vlevo) a thly svirané spojnicemi stfedu VT buiiky s vrcholy jejich hran
(vpravo).

Chord Length Distribution of Dark Segments (ChLDS)

Rozdéleni délek tmavych tsekt pfimek ndhodné vedenych dvojrozmérnym obra-
zem je mozné pouzit napft. pro zjisténi rozdéleni polomért objektt ve dvojroz-
mérné struktute nespojitych kruhovych ostrivki [41], [42].

Pro pouziti této charakteristiky k rekonstrukci trojrozmérnych struktur je
tfeba ji modifikovat a misto ndhodné vedenych primek se strukturou vedou na-
hodné orientované roviny a zkoumaji se jejich priniky (tmavé tseky) s objekty.
Metody bylo tspésné vyuzito pro rekonstrukci velikosti objektit ve strukturach
se symetrickymi objekty [43].

Quadrat Counts

Tato charakteristika je zalozena na pocitani poméru rozptylu vzdalenosti a stied-
niho poc¢tu objektu ve ¢tverci ndhodné umistovaném do studované oblasti. Vy-
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sledkem je tedy jedno ¢islo — pfiznak nabyvajici hodnoty z intervalu (0, 1), cha-
rakterizujici usporadanost struktury. Pro ndhodné struktury se hodnota priznaku
blizi jedné, naopak pro usporadané struktury se hodnota blizi nule. Tato charak-
teristika je pouzivana napt. v [15] a studovéana v [16].

Rekonstrukce trojrozmérné struktury z dvojrozmérné informace

Pti studiu morfologickych a s nimi souvisejicich elektrickych, optickych, apod.
vlastnosti kompozitnich vrstev mame k dispozici ¢asto jen ¢astec¢nou informaci
o geometrické struktufe dané vrstvy. Informace se ziskavaji experimentalné po-
moci fezii kompozitnich struktur nebo pomoci primétt tenkych kompozitnich
vrstev. Mame tedy k dispozici dvojrozmérnou informaci o trojrozmérné struk-
tufe. Takto ziskanad informace je tedy vzdy zkreslena a nasim tkolem je najit
metody, jak z této castecné informace alespon c¢astecné rekonstruovat trojrozmeér-
nou strukturu. Témito postupy se zabyva tzv. stereologie [7] a pfimo ¢aste¢nou
rekonstrukei trojrozmérné kompozitni struktury z dvojrozmérné informace [14].

Obr. 2.9: Rez kompozitni strukturou a jeho dvojrozmérny obraz.

Rezy a projekce kompozitnich struktur

Na obr. 2.9, 2.10 a 2.11 jsou zobrazeny fezy a projekce kompozitni struktu-
rou. Pfi provedeni ndhodného fezu kompozitni strukturou s objekty konstantnich
poloméri rovnych R, ziskdme dvojrozmérny obraz s kruhy s riznymi poloméry r
z intervalu (0; R). P¥i provedeni projekce se objevuje navic parametr — tloustka
projektovaného pasu struktury, na némz zavisi vysledny obraz. Se zvétsujici se
tloustkou péasu se zvySuje pocet projektovanych ¢astic a tim i pokryti vysledného
dvojrozmérného obrazu. Porovnani obrazt ziskanych z projekci riznych tlousték
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je mozné z obr. 2.10 a 2.11. Projekcim vrstev se v nékteré literature také rika
tlusté fezy (thick sections) [6], [14]. K analyze dvojrozmérnych obrazu ziskanych
z Tezl a prumétt vrstev se dale pouzivaji rtizné metody morfologické analyzy
[27], [40], [42], [44].

Obr. 2.11: Projekce kompozitni vrstvy a jeji dvojrozmérny obraz — vétsi tloustka
projekce.

V [14] je ukazéna souvislost mezi rozdélenim nejblizsich sousedii v trojroz-
mérné struktufe a rozdélenim nejblizsich soused v dvojrozmérném priimétu nebo
fezu této vrstvy. S tispéchem jsou vyuzivany i dalsi morfologické metody. Situ-
ace se vSak komplikuje s nariistajicim faktorem plnéni zkoumanych kompozitnich
struktur. Pro vyssi faktory plnéni pouziti klasickych morfologickych metod k ana-
Iyze dvojrozmérnych informaci o kompozitnich strukturach, tj. fezi a projekci,
selhava [40].
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2.3 Elektricky transport

2.3.1 Teorie perkolace

Teorie perkolace je matematicka disciplina, ktera popisuje chovani izolovanych
a spojenych shluk? v ndhodnych grafech. Vznikla v minulém stoleti a v prv-
nich naznacich se objevila pfi studiu vétveni molekul do vétsich shlukt a formo-
vani makromolekul. Konkrétnéjsi datum pocatki této védni discipliny je spojené
s rokem 1957 a se jmény Broadbent a Hammersley, ktefi zavedli jméno ,,teorie per-
kolace® a zabyvali se tématem z matematického hlediska. Pozdéji, v 70. letech, se
objevuje velké mnozstvi publikaci o teorii perkolace a jejich aplikacich. Vysledky
teorie perkolace se pouzivaji predevsim k modelovani realnych déji, napi. hotfeni
lesa, distribuce ropy a plynu v poréznich horninach, priichod chemickych latek
riznymi filtry, dale napt. ke studiu magnetickych nebo transportnich vlastnosti
ruznych latek [5].

Zakladni pojmy teorie perkolace

Struktury (shluky molekul, péry v pevné latce, kovové inkluze v polymeru), které
lze pomoci teorie perkolace studovat a popisovat, jsou reprezentovany tzv. per-
kola¢nimi m¥izkami (percolation lattices). Perkola¢ni mfizky mohou byt pra-
videlné [5] nebo nepravidelné [45], maji rtizné tvary a dimenze (trojihelnikova,
¢tvercova, hexagonalni, krychlova, hyperkubicka pro rozméry vétsi nez 3, apod.).
Priklady pravidelnych trojuhelnikovych a hexagonalnich mtizek jsou uvedeny na
obr. 2.12. Struktura s nepravidelnou perkola¢ni mfizkou je na obr. 2.13.

NNN/N/N/N/AN/N/N/N

Obr. 2.12: Trojtuhelnikova a hexagonalni perkola¢ni miizka.

Zklastrii (clusters)
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Obr. 2.13: Priklad struktury umisténé v nepravidelné perkola¢ni miizce.

Jednotliva mista m¥izky mohou byt obsazena nebo prazdna. V pfipadé, ze jsou
obsazena sousedni mista m¥izky, tvofi tyto tzv. shluk (cluster). Pojem sousedstvi
je nutné rozlisovat pro pravidelné a nepravidelné perkolacni mtizky. U pravidel-
nych mfizek jsou pozice sousedt presné dany a zaroven je stanoven i maximalni
pocet sousedii. Naopak u nepravidelnych miizek je za sousedni objekt povazovan
ten, ktery lezi v urcitém intervalu vzdalenosti od daného objektu. Tim je zaro-
ven urcen i pocet moznych sousedi, ktery napi. pro souradnice reprezentované
realnymi ¢isly roste do nekoneéna. Podle zpisobu obsazovani miizky rozliSujeme
mezi perkolaci uzlovou (site percolation) a vazbovou (bond percolation) — viz
obr. 2.14. Oba typy vazeb je mozné kombinovat.

Obr. 2.14: Priklady uzlové (vlevo) a vazbové (vpravo) perkolace ve Ctvercové
miizce.

V mnoha studovanych piipadech jsou mista mfiizky obsazovana nédhodné a
nezavisle na obsazeni sousednich mist s pravdépodobnosti p. Pokud vsak pomoci
teorie perkolace studujeme napf. fyzikalni jevy, je vhodné do mechanizmu obsa-
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zovani perkola¢ni miizky zahrnout i zavislost na jiz obsazenych mistech.

S rostoucim p se shluky zvétsuji a pii jisté hodnoté p = p,, které se rika perko-
la¢ni prah (percolation threshold), vznikne shluk, ktery propojuje mfizku shora
dolt. V pfipadé nekoneéné miizky se tomuto shluku fikd nekoneény shluk (in-
finite cluster) (obr. 2.15, vlevo dole). Bylo dokazano, ze na nekoneéné perkolac¢ni
miizce muze existovat pouze jediny nekone¢ny shluk [5], toto pravidlo pro kone¢né
miizky neplati. Pro rtizné perkola¢ni mrizky plati riizné hodnoty p.. Hodnoty p. se
urcuji analyticky pro nekonec¢né struktury nebo numericky pro konecné miizky
pomoci pocitacovych simulaci a nasledné extrapolace pro nekone¢nou mfiizku.
Tabulka 2.2. shrnuje hodnoty p. pro nejcastéji pouzivané perkola¢ni miizky.

Miizka Uzlova perkolace Vazbova perkolace
Hexagonalni 0,6962 0,65271

Ctvercova 0,592746 0,50000 (pfesné)
Trojahelnikova 0,500000 (pfesné) 0,34729

Krychlova 0,3116 0,2488

Hyperkubicka d = 4 0,197 0,1601

Tab. 2.2: Hodnoty kritické pravdépodobnosti perkolace p. pro nékteré zakladni
perkola¢ni m¥izky [5].

Nekonecény shluk mé svou vnitini geometrii, kterd je zajimava predevsim z hle-
diska transportnich vlastnosti struktury, kterou pomoci metod teorie perkolace
studujeme. Ditilezitou ¢asti nekoneéného shluku je tzv. patef (backbone) (obr.
2.15, vlevo dole), do které patii ty objekty, které pfispivaji k propojeni horni a
spodni elektrody (sledujeme-li situaci z hlediska elektrické vodivosti), tj. pokud
by mezi horni a spodni elektrodou byl potencidlovy rozdil, protékal by objekty
patefe elektricky proud.

Péter dale obsahuje podmnozinu objektt, tzv. elastickou patef (obr. 2.15,
vpravo dole), do které patii objekty spojujici horni a spodni elektrodu nejkratsim
moznym zpusobem. V patefi mohou byt objekty dvou typt. Prvnim z nich jsou
objekty, které kdyz ze struktury odebereme, spojeni elektrod pateii se neptrerusi,
jen se zméni pocet vétvi patefe a oznacuji se modrou barvou. Tyto objekty jsou
soucasti paralelnich vétvi patefe. Druhym typem jsou tzv. kritické vazby
(obr. 2.15, vlevo dole) — objekty, bez kterych by ke spojeni elektrod nedoslo. Jejich
odebranim bychom zptsobili pferuseni spojeni obou elektrod. Tyto objekty se
oznacuji ¢ervené. Doplitkem patere v nekoneéném shluku jsou tzv. mrtvé konce
(dead-ends), které naopak ke spojeni obou elektrod nijak nepfispivaji.
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Obr. 2.15: Struktura s perkola¢nim chovanim, nekone¢ny shluk vyznaceny pomoci
vazeb, nekone¢ny shluk s modrymi (paralelni vétve) a ¢ervenymi (kritické vazby)
objekty patefe a mrtvymi konci (Sedé) a elastickd pétef (zleva doprava, shora
dolt).

Analyza nekone¢ného shluku

Nekonec¢ny shluk je mozné zkoumat rtiznymi metodami. Pouziti konkrétni me-
tody je odvislé od pouzité perkola¢ni miizky. Pro pravidelné miizky jsou pouzité
algoritmy jednodussi a snadnéji implementovatelné [5]. V piipadé nepravidelnych

Zéakladnim a velmi primitivnim algoritmem hledani pateie nekonecného shluku
je postupné odstranovani uzld, resp. vazeb, a hledani uzlt, resp. vazeb, které
nejsou pritom pripojeny ani k jedné z elektrod. Tim se odstrani mrtvé konce.
Toto se opakuje pro vSechny uzly, resp. vazby. O nekonec¢ném shluku vsak timto
algoritmem neziskdme vice informaci a navic je ¢asové velmi naro¢ny. Pro nepra-
videlné perkolac¢ni mrizky se jako velmi vyhodnéa jevi metoda horeni.



Metoda horeni

Pro analyzu nekonecného shluku lze pouzit tzv. metodu hofeni (burning method)
[46], pomoci které ziskdme pater nekone¢ného shluku. Patef se sestavuje v néko-
lika fazich.

Nejprve se vyberou krajni objekty struktury (nejlépe diagonalné protilehlé
vrcholy kvadru ohranicujiciho zkoumanou oblast). Objekty oznac¢me P, a P;.
Prvni fazi je hoteni shluku z objektu P, — v ¢ase t; hoti objekt P; a ziska hodnotu
1.V case ;11 hoti vSechny objekty, které jesté nehotely a které sousedi s objektem,
ktery horel v predchozim c¢asovém kroku ¢;. Tyto objekty ziskaji hodnotu i 4 1.
Postupné jsou takto oznaceny vsechny objekty, které lezi ve stejném shluku jako
objekt P;. Celkovy pocet casovych kroki udava dobu potiebnou k oznaceni vsech
objektt ve shluku. Déle je mozné v prvni fazi hoteni ziskat informaci o délce
nejkratsi cesty z objektu P; do objektu P, tj. pocet ¢asovych kroki potiebnych
k hoteni bodu P,. Zaroven ziskdme i pocet cykld, coz je pocet pokusti o hotfeni
objektu, ktery jiz shotel. Tyto objekty zvlast oznacime, pouziji se ve tieti fazi
algoritmu pro rist patere. Ocislovani objekti v prvni fazi hoteni je dilezité pro
dalsi faze algoritmu a uchovava se tudiz v paméti.

Druhou fazi algoritmu je hoteni z bodu P». Hofet vSsak mohou jen objekty,
které maji v casovém kroku t;.; z této faze algoritmu mensi hodnotu ziskanou
v prvni fazi nez objekt, ktery shorel v case ;. V této fazi tudiz ziskdme jen
objekty, které patii do elastické patefe. Zaroven je muzeme rovnou rozlisit na
kritické vazby (ziskaly unikatni hodnotu v této fazi hoteni) a objekty v paralelnich
vétvich elastické patere.

Ve tieti fazi postupné roste pater horenim objekt, které byly oznaceny v prvni
tazi jako objekty, ve kterych se uzaviraly cykly. V casovém kroku ¢;,; opét hoti
ty objekty, které maji mensi hodnotu z prvni faze hotfeni nez objekty, které ho-
fely v case t;. Hofeni dané vétve se ukonci pri dosazeni patere. Pokud je patere
dosazeno z daného objektu ve dvou nebo vice riznych bodech, jsou pravé shotelé
objekty pripojeny k pateri. V opacné pfipadé se jedna o mrtvy konec.

Tvary patere a elastické patere ziskanych touto metodou zavisi na volbé kraj-
nich bodd P, a P». V idedlnim pfipadé by vzdalenost krajnich bod méla byt
nekonecna.

2.3.2 Elektricky transport

Elektrické vlastnosti kompozitnich struktur patii mezi vyznamné charakteristiky
téchto materiali. Divodem jsou aplikace v elektronickém primyslu (pfevodniky,
regulatory, apod.) [1]. Dalsi motivaci pro studium elektrického transportu kom-
pozitnimi strukturami mutize byt velmi zajimavé elektrické chovani téchto materi-
all v oblasti perkola¢niho prahu. Elektrické charakteristiky mohou také prispét
jako dodatec¢né informace pii rekonstrukei trojrozmérné struktury z dvojrozmérné
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morfologické informace.

Struktury kompozitnich
materiali

Obr. 2.16: Struktury kompozitnich materidltt obsahujicich kovové c¢astice v die-
lektriku.

Elektrické vlastnosti kompozitnich materiali jsou urceny radou parametri,
jako jsou koncentrace ¢astic, materialy fazi kompozitu, morfologie struktury, pti-
tomnost dalsich vrstev na povrchu struktury, elektrické vlastnosti dielektrické
matrice, apod. Prostorové rozdéleni kovovych c¢astic v polymerni matrici 1ze po-
psat pomoci nasledujicich struktur [1] (obr. 2.16):

e maticova struktura (matrix structure) s pravidelnym rozloZzenim ¢astic,
napi. pory v zeolitu, obr. 2.16 — a;

e nihodna struktura (statistical structure), napf. mechanicky rozptylené na-
nocastice v polymeru, obr. 2.16 — b;

e fetézcova struktura (chain structure), obr. 2.16 — c;
e vrstvova struktura (layered structure), napt. nanotrubicky, obr. 2.16 — d;

e globularni struktura (globular structure) — kovové ¢éstice rozmisténé mezi
polymernimi zrny, obr. 2.16 — e.
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V zévislosti na koncentraci ¢astic (faktoru plnéni, kovovém objemovém zlomku)
1ze elektrickou vodivost v kompozitnich strukturach rozdélit na dva rezimy. V pii-
padé vysokého faktoru plnéni mohou elektrony prochéazet piimo skrze dotykajici
se nebo do sebe pronikajici objekty — tato vodivost se nazyva ohmicka nebo ko-
vova. Pokud je naopak faktor plnéni nizky natolik, Ze objekty netvoii vodivé
spojeni mezi elektrodami a jsou rozptyleny v polymernim dielektriku, nastava
tzv. tunelovaci rezim [47], [48]. Pfechod mezi kovovym a tunelovacim rezimem
je charakterizovan pomoci vyse zminéného perkola¢niho prahu pohybujiciho se
mezi hodnotami 0,4 az 0,6 faktoru plnéni [21].

Pti ohmické vodivosti jsou obé elektrody propojeny vodivou siti dotykajicich
se objektt. Na tuto sif 1ze pohliZet jako na soustavu rtizné propojenych rezistort
(obr. 2.17), jejiz odpor a vysledny proud lze Fesit pomoci Kirchhofovych zakoni.
Geometrie této sité hraje velmi dilezitou roli ve vysledné elektrické vodivosti
struktury [21].

Obr. 2.17: Ptiklad dvojrozmérné analogie kompozitni struktury s ohmickou vodi-
vosti. Cernou barvou jsou zobrazeny objekty propojujici horni a spodni elektrodu.
Ve vytezu jsou schématicky vyznaceny rezistory tvorené jednotlivymi propojenimi
mezi objekty.

Modelovani téchto struktur a jejich vlastnosti pomoci pocitacového experi-

mentu je stale se rozvijejici dispciplinou. Studiem elektrického transportu v kom-
pozitnich vrstvach slozenych z keramické matrice a kovovych cCéastic se zabyva
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napf. [49]. Pro dosaZzeni ohmicky propojenych elektrod je v tomto ptipadé pouzi-
vano velmi zjednoduseného modelu ,soft-core* ¢astic bez prihlédnuti k interakc-
nimu potencidlu kovovych objekt. V jinych pfipadech dochazi k zjednoduseni
pouzivané perkola¢ni mfizky na pravidelnou [50].

Pfi tunelovacim rezimu je situace odlisna. Objekty nejsou fyzicky propojeny a
hlavnim mechanizmem vodivosti je tunelovani elektront mezi objekty pres bariéru
polymeru ve sméru elektrického pole (obr. 2.18). Dalsim moznym mechanizmem
prenosu elektrontt mezi objekty je tzv. Shottkytv jev, neboli termoemise pod-
porovana polem. Podil obou mechanizmii na vysledném elektrickém proudu je
z&visly na rozmérovych parametrech struktury a teploté [8], [9], [21].

Obr. 2.18: Piiklad dvojrozmérné analogie kompozitni vrstvy v tunelovacim re-
Zimu.

Pti studiu elektrického transportu tunelovacim mechanizmem pomoci modeli
v pocitacovém experimentu se uvazuji teploty nizké natolik, Ze je mozné dusledky
termoemise zanedbat [15], [50].

V [15] je uvedeno nazorné odvozeni tunelového proudu (2.4) pro teploty pfi-
blizné blizké nulové teploté pro nizka vlozena napéti

j=1/2me (e/h)* Fexp (—?M?mgp), (2.4)

kde e je velikost naboje, m hmotnost nosice naboje, F' intenzita elektrického pole
mezi dvéma rovnobéznymi kovovymi rozhranimi vzdalenymi d, ¢ vystupni prace
kovu, h Planckova konstanta a i redukovana Planckova konstanta. Vztah (2.4)
zjednodusuje celou situaci tak, Ze neni nutné brat v tvahu rozehrivani elektro-
nového plynu, svételnou emisi z objektll, zménu pasové struktury velmi malych
objektl, apod.
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Kapitola 3

Cile

Cilem dizertacni prace bylo vytvoreni pocitacového experimentu — nastroje pro
studium a porovnani morfologickych a transportnich vlastnosti kompozitnich
struktur pomoci pocitacového modelovani:

e Navrhnout modely kompozitnich struktur s perkola¢nim chovanim i modely
struktur pod perkola¢nim prahem.

e Provést morfologickou analyzu téchto modelovych struktur. Pfedevsim najit
a implementovat morfologickou metodu pro studium kompozitnich struktur
v blizkosti perkola¢niho prahu.

e Studovat transportni vlastnosti modelovych struktur v oblasti pod perkolac-
nim prahem i pii dosazeni perkola¢niho prahu. Pro oblast pod perkola¢nim
prahem vytvorit model pro tunelovy transport elektrického naboje. V ob-
lasti perkola¢niho prahu rozvinout metodiku pro analyzu vodivé struktury.
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Kapitola 4

Modely kompozitnich struktur

Kompozitni struktury je mozné modelovat dvéma zakladnimi metodami, primou
a ristovou. V piipadé pfimych metod se nezohlediuji fyzikalni procesy probiha-
jici pfi rustu kompozitni struktury a uvazuji se az finalni integralni vlastnosti
modelované struktury (faktor plnéni f, , velikost objekt, diftzni zéna D, apod.)
nebo se s objekty pohybuje podle pouzitého interakéniho potencidlu [17] napft.
v piipadé€ simulovaného zihani u ,soft-sphere“ modelu. Pfevazujici technikou u
pfimych metod je tzv. Monte Carlo [11]-[13]. Ristové metody do svych modelt
zahrnuji procesy, které probihaji béhem rtistu kompozitnich vrstev. V tomto pii-
padé je predev§im pomoci molekuldrni dynamiky [4], [11] simulovdn pohyb a
interakce jednotlivych ¢astic [31].

Typickymi modely pouzivanymi v 70. letech minulého stoleti byly metody
zalozené na nadhodné perkolaci [5]. Tato metoda je zaloZena na Monte Carlo si-
mulacich, kdy mista v perkolacni siti riiznych tvart jsou obsazovana s pravdépo-
dobnosti p, na niz pak zavisi transportni vlastnosti dané struktury. Propracova-
néjsi metody pouzivaji tzv. korelovanou perkolaci, kdy obsazeni mista v perko-
la¢ni mfizi zavisi na obsazeni okolnich mist v m¥izi. Pfestoze bylo pomoci téchto
modelll dosazeno zajimavych vysledkt, neni vhodné jejich pouziti pro studium
kompozitnich materialti predevsim pro jejich velka zjednoduseni a tim zptisobeny
nesoulad s experimentalnimi daty. Pfesto jsou tyto velmi jednoduché modely po-
uzivany dodnes, kdy napt. v [51] z roku 2003 je pouzivana Rayleightova metoda
[52] pro vypocet efektivni vodivosti kompozitni struktury modelované pravotihlou
mrtizkou. I sofistikovanéjsi modely urcené k modelovani trojrozmérnych kompozit-
nich vrstev jsou pomérné velmi jednoduché, napi. v [53] jsou pomoci standardni
metody Monte Carlo simulovany rust a vodivost kompozitnich struktur, v [54]
je popsano studium nahodného shlukovani kulovych ¢astic, jednoduchymi rtsto-
vymi modely v trojrozmérné krychlové perkolacni mfizi se zabyva [55].

Priprava modelovych struktur je z pravé uvedenych divodu dilezitou soucasti
naseho pocitacového experimentu. Navrhli jsme nékolik algoritmi, které jsme
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analyzovali a porovnali. Fyzikalnim kritériem jejich hodnoceni byl jejich soulad
s experimentalnimi daty a jejich budouci pouziti pro popis redlnych struktur.
7 vypocetnich a implementac¢nich kritérii jmenujme vypocetni narocnost algo-
ritmu a jejich schopnost poskytnout struktury s velkym rozsahem faktoru plnéni.

Pred popisem jednotlivych modelti popiseme nejprve spolec¢né vlastnosti vsech
algoritmi. V souladu s experimentalnimi méfenimi [22], [23] jsme v naSich mo-
delech vyuzili pravé primych metod generace kompozitnich struktur s objekty
kulovych tvari s konstantnimi poloméry.

Pracovni oblast, do které jsou kulové objekty generovany, nabyva rozmérta od
1000 x 1000 x 100 do 5000 x 5000 x 500 pixeld. Kolem pracovni oblasti se nachazi
hranice o tloustce cca 30 % hrany pracovni oblasti, aby byly minimalizovany
hrani¢ni jevy. Poloméry kulovych objektti se pohybovaly od 10 do 25 pixelt.
Pixel byl zvolen jako délkova jednotka a odpovida pfiblizné délce 0,1 nm.

Ke kazdému trojrozmérnému (3D) modelu kompozitni vrstvy byla vytvorena
jeho dvojrozmérna (2D) analogie. Mezi hlavni divody pfipravy a studia 2D ana-
logii kompozitnich vrstev patii jejich snazsi vizualizace, vizualizace vysledkt a
predevsim vyvoj a implementace algoritmi. Dalsim dtvodem je také rychlejsi
generace dvojrozmérnych struktur oproti trojrozmérnym. Rozméry pracovnich
oblasti 2D analogii se pohybuji od 1000 x 1000 do 5000 x 5000 pixelt vcetné
prislusnych hranic.

Jako mértitko pravidelnosti, resp. nahodnosti modelovych struktur, kterou na-
zyvame stupném usporadani, bereme druhy centralni moment rozdéleni vzdale-
nosti nejblizsich soused.

4.1 Modely kompozitnich struktur pod perko-
laénim prahem

Kompozitni struktury pod perkola¢nim prahem jsou tvoreny objekty, které ne-
tvori z hlediska elektrické vodivosti ohmické propojeni mezi elektrodami piipo-
jenymi k vrstvé z protilehlych stran. Z tohoto divodu lze pouzit pro generaci
téchto vrstev modeld pracujicich s objekty, které do sebe nepronikaji, popt. se
ani nedotykaji. Pro tento Gcel jsme vyuzili ¢asto pouzivany model tuhych kouli
(hard-spheres model), déle podobny hexagonalni model (hexagonal model) a
navrzeny rustovy model (growth model).

VSechny tii modely maji spole¢ny hlavni parametr modelu, tzv. difizni zénu
D (diffusion zone). Diftizni zéna udéava minimalni vzdalenost mezi okraji objektt
(viz obr. 4.1). Hodnoty D se pohybuji mezi 0 a Dy,ax. Maximalni diftzni zéna Dy«
je ur¢ena rozmeéry pracovni oblasti, velikosti a poctem objekt, tj. faktorem plnéni
a vice versa. Cim vétsi je hodnota diftizni zény, tim vétsi je stupenn usporddani
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Obr. 4.1: Diftizni zéna D urcuje minimalni vzdalenost mezi okraji objektti.

struktury [40]. Vhodnéjsi je misto absolutni hodnoty D pouzivat relativni diftzni

zonu D, definovanou jako
D

DmaX7
kterda nabyva hodnot mezi 0 (ndhodné struktury) a 1 (maximélné uspotradané
struktury).

Dy = (4.1)

4.1.1 ,Hard-sphere“ model

Model tuhych kouli patii k nejzakladnéjsim modelim pouzivanym v pfimych
metodach generovani kompozitnich struktur. Je zalozen na generaci kulovych
objektt do pracovni oblasti. Polomér objekti 1ze volit konstantni nebo rtznym
zpusobem rozdéleny (napi. rovnomérné nebo podle normélniho rozdéleni). Sou-
fadnice stredit objektil jsou generovany nadhodné pii zachovani minimalni vzda-
lenosti mezi okraji objekt, diftzni zény D. Na obr. 4.2 je priklad 3D struktury
s nizkym faktorem plnéni a jeji 2D analogie vygenerované modelem tuhych kouli.

Obr. 4.2: Priklad kompozitni struktury ziskané pomoci ,hard-sphere* modelu a
jeji dvojrozmérné analogie.

Model tuhych kouli se vyznacuje znacnou jednoduchosti a snadnou implemen-
taci. PTi generovani struktur s nizkym faktorem plnéni je pfednosti tohoto modelu
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jeho rychlost. Ta vsak rapidné klesa pro struktury s vyssim faktorem plnéni a to
predevsim pro trojrozmérné struktury. Pomoci modelu tuhych kouli neni prin-
cipialné mozné vytvorit ohmicky propojenou strukturu. Tento model tedy nelze
pouzit pro studium téchto struktur. Naopak je model pouzivan pro modelovani
prichodu elektrického naboje tunelovanim.

4.1.2 Hexagonalni model

Obr. 4.3: Priklad trojrozmérné struktury s pravidelnym hexagonalnim usporada-
nim a jeji dvojrozmérné analogie.

V pripadé potieby pfipravit struktury s vysokym stupném usporadani ¢i do-
konce 100% usporadané je mozné pouzit tzv. hexagonalni model. Model vyuziva
nejtésnéjsiho mozného usporadani prostorovych, resp. plosnych kulovych objekt
stejného poloméru, hexagonalni usporadani (hexagonal close packing) (obr. 4.3).
Maximalni plnici faktor téchto struktur pfi vylouceni vzajemného pronikani ob-
jekti do sebe je

~ 0,740

pro 3D struktury, resp.

T
3v2
™3 0,907

6
pro 2D struktury.

V tomto modelu jsou nejprve vSechny objekty vygenerovany do pravidelnych
pozic a teprve poté, je-li to zadouci, je s objekty posouvano podle riznych pra-
videl. Jednim z téchto pravidel mize byt postupny posun vSech objektd v na-
hodnych rovnomeérné rozdélelnych smérech o ndhodnou rovnomérné rozdélenou
vzdalenost limitovanou pro konkrétni objekt maximalnim posunem danym dodr-
zenim stanovené difuzni zény. Vzdalenosti nadhodnych posunt se mohou ridit také
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Obr. 4.4: Priklady 2D analogii hexagonalnich struktur s hodnotami D, = 0,00,
0,25, 0,50, 0,75 a 1,00 (zleva doprava).

normalnim rozdélenim. Pozadovana diftizni zona, resp. relativni diftzni zona D,
opé€t udava stupen usporadani struktury. Na obr. 4.4 jsou ptiklady hexagonalnich
struktur vygenerovanych pro rizné hodnoty D, .

Pomoci hexagonalniho modelu je mozné dosdhnout jak zcela usporadanych,
tak zcela nahodnych struktur, oboji s vysokymi faktory plnéni. Vyhodou tohoto
modelu je také vysoka rychlost generace kompozitnich struktur v obou dimenzich.
V pripadé snahy o vytvoreni ohmicky propojené struktury je nutné slevit na
nahodnosti struktury.

4.1.3 Rustovy model

hranice pracovni oblasti

pas. do kterého jsou generovany objekty

tloustka pasu

Obr. 4.5: Princip generace ¢astic pomoci rustového modelu.

Ristovy model velmi zjednodusené simuluje rist kompozitni vrstvy. Zaklad-
nimi parametry modelu jsou rychlost depozice kulovych objekti, tloustka pasu
(obr. 4.5), do kterého jsou objekty generovany a diftzni zéna. Pomoci techniky
tuhych kouli jsou objekty generovany do zminéného pasu, ve kterém aktualné
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probiha riist struktury. Pasem je pohybovano smérem vzhiiru v zavislosti na na-
stavené depozicni rychlosti.

Obr. 4.6: Piiklad kompozitni struktury ziskané pomoci ristového modelu a jeji
dvojrozmérné analogie.

Pomoci riznych kombinaci téchto tfi parametri lze dosdhnout riznych vlast-
nosti vysledné kompozitni struktury. Pokud napt. zvolime nulovou diftizni zénu a
velmi malou depozic¢ni rychlost, ziskame velmi usporadané struktury odpovidajici
svymi parametry epitaxnimu ristu. Naopak pfi malé depozi¢ni rychlosti, velké di-
fazni zoné a Sirokém depozi¢nim pasu, ziskdme ndhodné struktury obdobné tém,
které mizeme ziskat pomoci modelu tuhych kouli. Ristovy model tedy nabizi
moznost generovat kompozitni struktury s Sirokymi skalami parametri.

Ristovym modelem mtzeme generovat dvojrozmérné i trojrozmérné kompo-
zitni struktury s vysokymi faktory plnéni. Dalsi vyhodou tohoto modelu je jeho
rychlost.

4.2 Modely kompozitnich struktur v oblasti per-
kola¢niho prahu

V kompozitnich strukturach nad perkolacnim prahem existuje ohmicky vodivé
spojeni mezi kladnou a zapornou elektrodou, které jsou pfilozeny na protilehlé
stény struktury. Kovové objekty v dielektriku se tedy musi alespon dotykat, popf.
do sebe pronikat. Z principidlnich dtvodt nelze pro pripravu téchto struktur
pfimo pouzit ,hard-sphere” model nebo modely z néj odvozené. Je vsak mozné
provést modifikaci tohoto modelu a tu pak s tspéchem pouzit. Naopak pouzi-
telny je ,soft-sphere* model, ktery vyuziva principu simulovaného zihani a pfes-
néji pocita s interakénim potenciadlem castic. V nasSich modelech jsme navrhli
stochastickou modifikaci standardniho ,soft-sphere“ modelu.
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Obr. 4.7: Histogramy relativnich ¢etnosti vzdalenosti mezi objekty v modifikova-
ném ,hard-sphere“ modelu. f, = 0,40 a minimalni dosazena diftzni zéna —2.

4.2.1 Modifikovany , hard-sphere*“ model

Model vychazi z ,hard-sphere® modelu a eliminuje jeho principialni omezeni pii
generaci kompozitnich struktur — nemoznost vytvoreni shlukia dotykajicich se
objektli, potazmo nekonecného shluku. Zakladnim parametrem modelu je opét
difzni zéna D urcujici minimalni vzdalenost mezi objekty, které jsou do pra-
covni oblasti generovany s nahodnymi souradnicemi pii dodrzeni D. Pti dosazeni
maximalniho faktoru plnéni pii dané diftzni zoéné je tato snizena o jednotku.
Rozhodnuti o dosazeni maximélniho faktoru plnéni je v modelu provadéno scita-
nim nedspésnych pokusii umistit objekt do struktury. V pripadé prekroceni poctu
téchto marnych pokusti pies 10 pro trojrozmérné struktury a 10° pro jejich dvoj-
rozmérné analogie dojde ke snizeni hodnoty D. Tento postup se opakuje, dokud
neni dosazeno pozadovaného poc¢tu objektti v pracovni oblasti.

Oproti ,hard-sphere” modelu, kde je pouzit interakéni potencial se skokem
z nuly do nekonec¢na ve fixnim bodé — nulové vzdalenosti objekti, je v pripadé
modifikovaného ,hard-sphere* modelu timto bodem postupné pohybovano smeé-
rem k nizsim hodnotam. Tim je velmi zjednodusené modelovana odpudiva cast
skutec¢ného interakéniho potencialu. Jelikoz ke snizeni diftzni zény dochazi vzdy
az pri kritickém poctu objekt, jsou upfednostnovany objekty, které do sebe pro-
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Obr. 4.8: Priklady kompozitni struktury a jeji dvojrozmérné analogie generované
pomoci modifikovaného ,hard-sphere” modelu.

nikaji méné pred objekty s vétsim prinikem. Z obr. 4.7, kde je zobrazen histogram
relativnich cetnosti vzdalenosti mezi objekty, je patrné snizovani poctu objektt
s nartstajicim vzajemnym prinikem. Na obr. 4.8 jsou zobrazeny priklady struktur
ziskanych timto modelem.

Obr. 4.9: Priklady kompozitni struktury a jeji dvojrozmérné analogie generované
pomoci modifikovaného ,soft-sphere” modelu.

4.2.2 Modifikovany ,soft-sphere“ model

Modifikovany ,soft-sphere model je zalozen na Monte Carlo verzi deterministic-
kého ,soft-sphere* modelu. Objekty jsou do pracovni oblasti generovany nahodné.
Po vygenerovani pozice objektu muize tento dale migrovat v zavislosti na okol-
nich objektech. Do modelu je zahrnuta jak pritazliva ¢ast, tak i odpudiva cast
interak¢éniho potencialu ve formeé snizujici se pravdépodobnosti pfijeti nové pozice
objektu s rostoucim pfiblizenim k jinému objektu, resp. s rostouci vzdalenosti od
jiného objektu. Tyto pravdépodobnosti spolu s diftizni zénou D jsou hlavnimi
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parametry modifikovaného ,soft-sphere modelu. Piiklady kompozitnich struk-
tur a jejich dvojrozmérnych analogii generovanych timto modelem jsou uvedeny
na obr. 4.9.

Pomoci tohoto modelu je opét mozné generovat struktury s ohmickou vodi-
vosti. Ve srovnani s ,hard-sphere* modelem je tento model vyrazné rychlejsi (viz
porovnani v nasledujici kapitole).

4.2.3 Porovnani ¢asovych naroc¢nosti obou modela

Na obr. 4.10 je srovnani obou modelti z hlediska ¢asové narocnosti generace struk-
tur. Test byl proveden na osobnim pocitaci AMD Athlon 64 3000+, 2 GHz, 1 GB
operacni paméti. Byly generovany struktury 600 x 600 x 300 bod a porovnany
¢asy potfebné pro ptipravu struktury s riznymi faktory plnéni. Z grafu je patrna

Vv

generaci struktury 1000 x 1000 x 500 bodi timto modelem s faktorem plnéni 0,49
trval vypocet cca 11 dni.
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Obr. 4.10: Porovnani ¢asové naroc¢nosti modifikovaného ,hard-sphere” modelu a
modifikovaného ,soft-sphere* modelu.
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4.3 Diskuze

V8echny modely popisované v predchozim textu jsou zalozeny na piimé generaci
kompozitni struktury. Kromé ,hard-sphere modelu a hexagonalniho modelu lze
vSechny ostatni pouzit pro pripravu kompozitnich struktur s perkola¢nim cho-
vanim. Rustovy model, ktery je vyse zarazen mezi struktury pod perkolac¢nim
prahem, lze vhodnym nastavenim parametrti modelu (nulové, popt. zéporna di-
fazni zdéna, velkd napafovaci rychlost) pro generaci vodivé propojenich vrstev
pouzit.

Rozdily mezi témito modely lze spatfovat v efektivité jejich algoritmt gene-
race objektti do pracovni oblasti a ve fyzikalni interpretaci dosazenych vysledki.
Casova naro¢nost algoritmi viech pouzivanych modeli roste s hodnotou faktoru
plnéni generovanych kompozitnich struktur, kdy je nutné pracovat s velkym po-
¢tem objekti. Predevsim u ,hard-sphere* modelu je v takovém piipadé vétsina
vypocetniho Casu vénovana neplatnym pokustim o vloZeni nového objektu do
struktury.

Pro porovnani modelovych kompozitnich struktur s realnymi strukturami je
nutné provést morfologickou analyzu modeli. Modelové struktury ziskané pomoci
modeli ,hard-sphere“, hexagonalniho a riistového, tj. struktury pod perkola¢nim
prahem jsou vhodné pro studium granuldrnich kompozitnich struktur (kovové
inkluze v dielektriku) popisovanych v [22]. Pomoci téchto modelt lze generovat
struktury s pozadovanym faktorem plnéni (do cca 30 %) a s rtiznym stupném
uspotradani od zcela ndhodnych struktur po struktury s vysokym stupném uspo-
radani.

Modely kompozitnich struktur s vyssim faktorem plnéni, tj. modifikovany
yhard-sphere a modifikovany ,soft-sphere“ model, umoznuji studovat chovani
téchto struktur v oblasti perkola¢niho prahu, kdy je vytvoreno ohmické propojeni
elektrod prilozenych k protéjsim sténam struktury. Tyto modely mohou byt pou-
Zity pro popis granularnich struktur, jejichz pfiprava je popsana v [23]. Struktury
dosahuji celé skaly faktort plnéni, obsahuji kulové objekty s minimalnim rozpty-
lem polomért a pii vyssich hodnotach faktoru plnéni tvoifi propojené ohmicky
vodivé sité.
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Kapitola 5

Morfologie modelovych
kompozitnich struktur

Zakladni charakteristikou, ktera ma vliv na mnoho vlastnosti kompozitnich struk-
tur, je jejich morfologie [56]. Pomoci metod matematické morfologie 1ze strukturu
kompozitnich vrstev popisovat a studovat. Pti snaze o rekonstrukci trojrozmérné
struktury z dvojrozmérné informace je nutné najit vhodné metody matematické
morfologie a stereologie, které je mozné pouzit pro zkoumané struktury.

Studium kompozitnich vrstev z hlediska morfologie jsme dale rozdélili na dvé
¢asti, morfologii struktur pod perkola¢nim prahem a morfologii struktur v oblasti
perkola¢niho prahu.

5.1 Morfologie kompozitnich struktur pod per-
kolacnim prahem

Kompozitni struktury pod perkolacnim prahem jsou z prevazné casti tvoreny
navzajem se nedotykajicimi objekty. Hodnoty faktoru plnéni téchto struktur se
pohybuji od nuly do cca 30 %. Ve studiich [40] morfologickych vlastnosti kompo-
zitnich vrstev s nizkym faktorem plnéni provedenych na modelech kompozitnich
struktur ziskanym pomoci ,hard-sphere* modelu byla dokazana pouzitelnost me-
tod matematické morfologie pro tyto struktury. Pokud vsak faktor plnéni téchto
struktur roste smérem k hodnotam perkolacniho prahu, tyto metody selhavaji.
V nasledné morfologické studii kompozitnich struktur jsme se proto zamérili
na objeveni metody, ktera bude pouzitelna i pro struktury s vyssim faktorem
plnéni. Jako slibnd metoda se jevi Voronoiovo dlazdéni (VT). Otestovali jsme
pouziti rozdéleni obsahti ploch VT bunék, rozdéleni tvarového faktoru VT bunék a
predevsim rozdéleni vzdélenosti sousedii z okolnich VT bunék (déle jako rozdéleni
VT sousedit) a rozdéleni thl, které sviraji spojnice stfedu objektu ve VT burice
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s vrcholy bunky (déle jako rozdéleni VT ahld) — obr. 2.8.

Analyza byla provedena pro dva modely, ,,hard-sphere“ model a riistovy mo-
del. Pro kazdy model byly vygenerovany mnoziny testovacich struktur s faktory
plnéni 0,10 a 0,25. V kazdé z téchto mnozin byly pfipraveny struktury s riznymi
stupni uspotfadani, od zcela ndhodnych struktur s hodnotou D, = 0,00, pfes
struktury s hodnotami D, 0,25, 0,50, 0,75, k maximéalné usporadanym struktu-
ram s D, = 1,00. Nasi snahou bylo pomoci testované metody odlisit a porovnat
stupen uspotradani dané kompozitni struktury.

5.1.1 ,,Hard-sphere“ model

Dvojrozmérné analogie studovanych struktur s prislusnou hodnotou D, jsou zob-
razeny na obr. 5.1. Na dvojrozmérnych analogiich jsou lépe vidét rozdily mezi
strukturami s riznymi stupni usporadani.

Pro analyzu fezl vrstev pomoci Voronoiovské teselace bylo vytvoreno mnoz-
stvi rovinnych fezli rovnobéznych s rovinou xy. Rozdéleni velikosti ploch VT
bunék v téchto fezech je pro strukturu s faktorem plnéni 0,25 uvedeno na obr.
5.2. Jsou zde zobrazeny histogramy ¢etnosti pro ndhodnou (D, = 0,00) a maxi-
méalné uspotrddanou strukturu (D, = 1,00). Na obr. 5.3 jsou uvedena rozdéleni
vzdalenosti sousedi z okolnich VT bunék pro stejné dve struktury. Z obrazku je
patrné zuzeni histogramu cetnosti pro vice usporadané struktury. Z obr. 5.2 a
5.3 je vsak mozné jen obtizné rozlisit obé struktury od sebe. Proto byly spoci-
tany centralni momenty téchto rozdéleni a zkoumana jejich zavislost na stupni
uspotradani, tj. Die.

Dalsimi zkoumanymi VT charakteristikami byly rozdéleni obvodt VT buneék,
rozdéleni tvarovych faktortt VT bunek a VT thli pro fezy kompozitnich struktur
s riznymi stupni usporadani pro faktory plnéni 0,10 a 0,25. Ziskané vysledky jsou
zobrazeny na obr. 5.4, 5.5, 5.6, 5.7, 5.8 a 5.9.

Rozdéleni VT sousedti jsme také studovali na obrazech ziskanych projekcemi
riznych tlousték. PTi morfologické analyze projekci je nutné brat v uvahu jeji
omezeni ohledné pouzitelné tloustky projektovaného pasu. Na obr. 5.10 jsou uve-
deny vytezy projekci struktury ziskané ,hard-sphere“ modelem pro rizné tloustky
vrstvy. Oznacime-li primér kulovych objekti d, 1ze tloustku projektovanych vrs-
tev vztahovat k tomuto ¢islu. Z obrazku je patrné rychle nartistajici pokryti pro
vétsi tloustky vrstvy. Na obr. 5.11 jsou uvedeny vyiezy projekci o tloustce 2d pro
rizné uspotradané struktury.

Pro tyto projekce byla spocitana rozdéleni VT sousedii a urceny jejich stfedni
hodnoty a rozptyly. Zavislost stfedni hodnoty rozdéleni VT sousedt na tloustce
vrstvy je zobrazena na obr. 5.12, kde je zéroven ¢ervenou Sipkou oznacdena tloustka
vrstvy, pri které se rovna stfedni hodnota rozdéleni VT sousedi nule. Nad touto
hranici tloustky jsou jiz obrazy objektt v projekcich natolik prekryté, Ze napf.
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stfedni hodnota rozdéleni VT sousedii vychazi zaporna. Na obr. 5.13 jsou zobra-
zeny zavislosti rozptyld rozdéleni VT sousedl na stupni usporadani kompozitni
struktury pro riuzné tloustky projekci téchto struktur.

5.1.2 Rustovy model

Ze stejného diivodu jako u ,hard-sphere” modelu jsou pro nazornost na obr. 5.14
uvedeny dvojrozmérné analogie studovanych struktur ziskanych timto modelem.

Obdobné jako u pfedchoziho modelu jsme porovnali zavislosti rozptyli rozdé-
leni VT ploch, rozdéleni VT sousedt a rozdéleni VT hli na stupni uspotradani
kompozitni struktury ziskané rustovym modelem. Vysledky jsou uvedeny na ob-
razcich 5.15, 5.16 a 5.17.

5.1.3 Diskuze

7 obr. 5.2 a obr. 5.3, které porovnavaji rozdéleni ploch VT bunék a rozdéleni
sousedt VT bunék pro ndhodnou a maximéalné usporadanou strukturu, obé ge-
nerované ,hard-sphere* modelem s faktorem plnéni 0,25, je patrna obtizna rozli-
Sitelnost mezi strukturami s riznymi stupni uporadani. Pri kvantitativni analyze
téchto rozdéleni — vypoctu jejich rozptylu — muzeme ziskat zavislosti rozptylu
daného rozdéleni na D, tj. stupni usporadani kompozitni struktury. Obr. 5.4,
5.5, 5.6 a 5.7 zobrazuji zavislosti rozptylu ploch VT bunék, rozptylu obvodi VT
bunék, tvarovych faktori VT bunék a rozptylu tvarového faktoru VT bunék na
Dy aje z nich patrné, Ze tyto charakteristiky nejsou vhodnym nastrojem na rozli-
Seni struktur z hlediska stupné usporadani, nebot zminéné charakteristiky nejsou
prostou funkci D,.. Naopak z obr. 5.8 a 5.9 je zfejmé, ze rozptyly rozdéleni VT
sousedll a VT 1uhli klesaji ryze monotonné s rostoucim stupném usporadani a
jejich pouziti je pro morfologickou analyzu kompozitnich struktur mozné.

P1i morfologické analyze projekci kompozitnich struktur je nutné vzit v ivahu
horni hranici tloustky projekce. Na obr. 5.12 je tato hranice oznacena ¢ervenou
Sipkou a vychazi jako trojnasobek priméru objekti. Nad touto hranici vychéazi
napi. stfedni hodnota rozdéleni VT sousedii zaporna a rozptyl stejného rozdéleni
neni monoténni funkei stupné uspotradani, jak uvadi obr. 5.13. Naopak, pokud
se tloustka projektované vrstvy pohybuje pod uvedenou hranici, je rozdéleni VT
sousedtl, resp. jeho rozptyl pouzitelnym indikatorem stupné usporadani kompo-
zitni struktury, jak je patrné ze stejného obrazku.
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Obr. 5.1: Dvojrozmérné analogie kompozitnich struktur ziskanych pomoci ,hard-
sphere“ modelu. Faktory plnéni 0,10 (nahote) a 0,25 (dole). Pouzité hodnoty D,
jsou 0,00, 0,25, 0,50, 0,75 a 1,00 (zleva doprava).
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Obr. 5.2: Rozdéleni ploch VT bunék pro ndhodnou strukturu s f, = 0,25, D,q
= 0,00 (vlevo) a uspofadanou strukturu s Dy = 0,00 (vpravo) — ,hard-sphere®
model.
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Obr. 5.3: Rozdéleni VT sousedti pro ndhodnou strukturu s f, = 0,25, D, = 0,00
(vlevo) a uspofadanou strukturu s Dy = 0,00 (vpravo) — ,hard-sphere“ model.
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Obr. 5.4: Porovnani rozptyli VT ploch pro struktury s faktorem plnéni 0,10
(vlevo) a 0,25 (vpravo) pro ruzné stupné usporadani — ,hard-sphere“ model.
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Obr. 5.5: Porovnani rozptyli VT obvodi
(vlevo) a 0,25 (vpravo) pro ruzné stupné usporadani — ,hard-sphere“ model.
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Obr. 5.6: Porovnani tvarovych faktori VT bunék pro struktury s faktorem plnéni
0,10 (vlevo) a 0,25 (vpravo) pro ruzné stupné usporadani — ,hard-sphere* model.
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Obr. 5.7: Porovnani rozptyld tvarovych faktord VT bunék pro struktury s fak-
torem plnéni 0,10 (vlevo) a 0,25 (vpravo) pro rizné stupné usporadani — ,hard-
sphere” model.
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Obr. 5.8: Zavislost rozptylu VT sousedd pro struktury s faktorem plnéni 0,10
(vlevo) a 0,25 (vpravo) pro rizné stupné usporadani — ,hard-sphere model.
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Obr. 5.9: Zavislost rozptylu VT hli na stupni uspoiradani pro kompozitni struk-
turu s f, = 0,10 (vlevo) a f, = 0,25 (vpravo) — ,hard-sphere“ model.
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Obr. 5.10: Vytezy obrazkt s VT bunkami projekci kompozitnich struktur zis-
kanych ,hard-sphere* modelem. Tloustky projekei jsou d, 2d, 2,5d, 5d(zleva do-
prava), kde d je pramér objektu.
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Obr. 5.11: Vytezy obrazkid s VT bunkami projekci kompozitnich struktur ziska-
nych ,hard-sphere“ modelem pfi D,q = 0,00, 0,50 a 1,00. Tloustka projekci je
2d, kde d je primér objektii.
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Obr. 5.12: Zavislost stfedni hodnoty rozdéleni VT sousedii na tloustce projekce.
,Hard-sphere“ model, polomér objekti 10 pixel@. Cervenou ipkou je vyznacena
tloustka projekce, pri které vychézi nulova stfedni hodnota.
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Obr. 5.13: Rozptyly rozdéleni VT sousedt v projekcich riiznych tlousték pro struk-
tury ziskané ,hard-sphere“ modelem s rtiznymi hodnotami D,.

Obr. 5.14: Dvojrozmérné analogie kompozitnich struktur ziskanych pomoci risto-
vého modelu. Faktor plnéni 0,25. Pouzité hodnoty D, jsou 0,00, 0,25, 0,50, 0,75
a 1,00 (zleva doprava).
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Obr. 5.15: Porovnani rozptyldt VT ploch pro struktury s faktorem plnéni 0,10

(vlevo) a 0,25 (vpravo) pro ruzné stupné usporadani struktur ziskanych ristovym
modelem.
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Obr. 5.16: Zavislost rozptylu VT sousedit pro struktury s faktorem plnéni 0,10

(vlevo) a 0,25 (vpravo) pro rizné stupné usporadéani struktur ziskanych ristovym
modelem.
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Obr. 5.17: Zavislost rozptylu VT hli pro struktury s faktorem plnéni 0,10 (vlevo)
a 0,25 (vpravo) pro ruzné stupné usporadani struktur ziskanych ristovym mode-

lem.

5.2 Morfologie kompozitnich struktur v oblasti
perkola¢niho prahu

Kompozitni struktury v oblasti perkola¢niho prahu jsou tvoreny objekty, které
se dotykaji popt. do sebe pronikaji a mohou tak tvorit shluky. Pii kritické kon-
centraci objektil dojde k propojeni zaporné a kladné elektrody jednim nebo vice
shluky. Rikédme, ze kompozitni struktura dosihla perkolaéniho prahu. Shlukim
objekt, které se na propojeni elektrod podileji, fikdme nekonecny shluk.
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Obr. 5.18: Souvislost pokryti v fezech s faktorem plnéni pro modifikovany ,,hard-
sphere* model (vlevo) a modifikovany ,soft-sphere“ model (vpravo).

Obr. 5.18 ukazuje souvislost mezi pokrytim obrazii ziskanych nahodnymi rov-
nobéznymi fezy kompozitnich struktur a faktorem plnéni téchto struktur. Funkéni
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zavislosti je pfima tmérnost — pfimky prolozené grafy maji tyto tvary:

y = (1,06 £0,015)z + (—0,01 £ 0,005) (5.1)
pro modifikovany ,hard-sphere“ model, resp.

y = (1,06 £0,019)z + (—0,01 £ 0,005) (5.2)

pro modifikovany ,soft-sphere” model.

Na obr. 5.19 a 5.20 jsou zobrazeny zavislosti rozptyli VT sousedit a VT uhli
na faktoru plnéni pro modifikovany ,hard-sphere* model a modifikovany ,soft-
sphere“ model.

5.2.1 Diskuze

Zajimavym zavérem ziskanym z morfologické studie vrstev v oblasti perkolac-
niho prahu je zavislost stfedniho pokryti v fezech na faktoru plnéni trojrozmérné
struktury. Podle rovnic piimek (5.1) a (5.2) proloZenych grafy obou dvou modelt,
modifikovaného ”hard-sphere” a modifikovaného ,soft-sphere“ modelu, je mozné
tvrdit, ze jde o pfimou timérnost mezi obéma hodnotami. Pomoci této zavislosti
je mozné uvazovat o faktoru plnéni trojrozmérné struktury ze znalosti stfedniho
pokryti ziskaného zpracovanim obrazu experimentalné ziskanych fezii zkoumané
struktury.

Zavislost rozptylu rozdéleni VT sousedt v fezech na faktoru plnéni (obr. 5.19)
stejné tak jako zavislost VT Ghld v fezech na faktoru plnéni (obr. 5.20) ukazuji
klesajici tendenci rozptylu s rostoucim faktorem plnéni. V obou piipadech a pro
oba dva modely kompozitnich struktur se smérnice grafti téchto zavislosti blizi
nule v oblasti perkola¢niho prahu.
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Kapitola 6

Elektricky transport modelovymi
kompozitnimi strukturami

6.1 Elektricky transport v oblasti perkolac¢niho
prahu

Kompozitni struktury v oblasti perkola¢niho prahu tvoii sité rezistorti, z nichz
nékteré ohmicky propojuji kladnou a zapornou elektrodu nebo je struktura k to-
muto propojeni jiz blizko. Jednotlivé objekty ve struktufe tvori uzly v perkola¢ni
miizi a sité propojenych rezistort tvoti shluky. Shluky, které propojuji obé elek-
trody, patii do nekonec¢ného shluku skladajiciho se déle z elastické patete, patere
a mrtvych konci. V pateri dale existuji kritické vazby mezi objekty, bez nichz
by k propojeni elektrod nedoslo. Analyzou téchto struktur se zabyvame v této
kapitole. Pouzitou metodou je modifikovana metoda hoteni, kterou popisujeme
déale.

6.1.1 Modifikace metody horeni pro kompozitni vrstvy

Pro vytvoreni patere nekonec¢ného shluku tvoreného kulovymi objekty v pracovni
oblasti byla pouzita modifikovand metoda hoteni. Algoritmus vychazi z vyse po-
psané metody hofeni a rozsituje ji pro hledani patere mezi plosnymi elektrodami
v piipadé trojrozmérnych struktur a mezi tseckovymi elektrodami v piipadé je-
jich dvojrozmérnych analogii. Déale, jelikoz je struktura umisténa do nepravidelné
perkolacni miizky, bylo nutné modifikovat tieti fazi algoritmu — rtist patere z ob-
jektl, ve kterych se uzaviraly cykly.

Prvni modifikace — pouziti elektrod — spoc¢iva v tom, ze se jako okrajové ob-
jekty hledané patere neberou jen dva objekty, jak je tomu v klasické metodé
hoteni, ale objektt nekolik. Jako pocatecni objekty, tj. ty, ze kterych v prvni fazi
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algoritmu zacina horeni a maji hodnotu 1, se berou vSechny objekty, které se
dotykaji spodni (zaporné) elektrody. Pfedevsim v piipadé hustéjsich kompozit-
nich struktur pocet téchto bodl narista. Z obr. 6.1 je zfejmy nartist poctu téchto
objekt.

Obr. 6.1: Zobrazeni objektt dotykajicich se elektrod pro faktory plnéni 0,10, 0,20,
0,30 a 0,40.

V druhé fazi algoritmu — zpétném hoteni objektt oznacenych v prvni fazi, tj.
téch, které jsou vodivé propojeny se zapornou i kladnou elektrodou — se nezacina
jen v jednom pocatecnim objektu, ale v né€kolika rtiznych, které se dotykaji horni
(kladné) elektrody nebo do ni pronikaji. Opét, s rostoucim faktorem plnéni se
pocet téchto objektii zvétsuje (viz obr. 6.1). Zpétna hofeni je tedy nutno provadét
zvlast pro kazdy z téchto objekti a vzdy testovat, zda trajektorie hofeni skondila
bud na spodni elektrodé nebo na elastické patefi, kam jsou pii splnéni jedné
z téchto podminek objekty na této trajektorii prifazeny.

Treti faze metody, tj. nartstani patere z elastické patefe postupnym prida-
vanim cykli, se také v nékterych ohledech odliSuje od ptvodni. Uzavirani cykla
v prvni fazi algoritmu miize koncit dvéma zpisoby. Cyklus mutze byt uzavien
v jednom objektu v pripadé, ze obsahuje sudy pocet objektd nebo miize byt uza-
vien ve dvou objektech v ptipadé, ze obsahuje lichy pocet objektt. Priklady obou
cykli jsou na obr. 6.2. V obou pfipadech uzavieni cykli se bud jeden objekt nebo
dva oznaci unikatnim ¢islem a ve tieti fazi zacina hoteni postupné z takto ozna-
¢enych objekti. Opét se sleduje, kde trajektorie hoteni skoncily. V pripadé, ze
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Obr. 6.2: Dvé moznosti uzavieni cykli v prvni fazi hofeni v ptripadé lichého poctu
objektt (vlevo) a sudého poétu objekti (vpravo) v cyklu. Ocislovani objektt
pochézi z prvni faze horeni.

skonc¢ily na rtznych bodech rostouci patefe nebo na patefi a spodni elektrodé,
jsou objekty v trajektorii pfidany do patete.

V nasledujicich dvou kapitolach shrnujeme vysledky ziskané pomoci modifiko-
vané metody hofeni pro struktury ziskané pomoci modifikovaného ,hard-sphere®
modelu a modifikovaného ,soft-sphere* modelu.

6.1.2 Kompozitni struktury pred a pri dosazeni perkolac-
niho prahu

Na uvedenych obrazcich jsou postupné zobrazeny struktury ziskané , hard-sphere*
modelem pro rizné faktory plnéni. Na obr. 6.1 je vidét nartstajici pocet objektt
spojenych s elektrodami (Gervené objekty se spodni zdpornou, zelené s horni klad-
nou) a celd struktura s rostoucim faktorem plnéni. Zavislost po¢tu objektt, které
jsou spojeny s horni nebo spodni elektrodou na faktoru plnéni je uvedena na obr.
6.3 pro oba dva modely. Grafy uvadéji vysledky pod perkolacnim prahem.

Na obr. 6.4 jsou pro ¢tyri vybrané hodnoty faktoru plnéni uvedeny objekty
spojené s horni nebo spodni elektrodou v modifikovaném ,hard-sphere“ modelu.
Ctvrty obrazek ukazuje strukturu p¥i dosazeni perkola¢niho prahu — s jiz propoje-
nymi elektrodami a objekty spojené s obéma elektrodami zaroven, tj. nekonecny
shluk je oznaden svétle modrou barvou. Obr. 6.5 (vlevo) ukazuje nekone¢ny shluk
objektil propojujicich obé elektrody pri dosazeni perkolacniho prahu. Objekty
jsou oznadeny barvami [5]: ¢ervena — kritické vazby (objekty, bez nichz by k pro-
pojeni elektrod nedoslo), modré — objekty v paralelnich vétvich patete a Sedd —
mrtvé konce. Obr. 6.5 (vpravo) zobrazuje patef nekone¢ného shluku po odstranéni
mrtvych konctl a objekty jsou oznaceny ve stejné barevné notaci.

Podobny vyvoj struktury s nartistajicim faktorem plnéni, jako je na obr. 6.4
zobrazen pro ,hard-sphere* model, Ize pozorovat i pro modifikovany ,soft-sphere*
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Obr. 6.3: Zavislosti poc¢tu objekti spojenych se spodni nebo horni elektrodou
na faktoru plnéni pro modifikovany ,hard-sphere“ model (vlevo) a modifikovany
wsoft-sphere“ model (vpravo).

model. Na obr. 6.6 jsou zobrazeny rtizné ¢asti této struktury pfi dosazeni perkolac-
niho prahu. Horni obrazek ukazuje objekty spojené s obéma elektrodami véetné
modfe vyznaceného nekonecného shluku. Vlevo dole je zobrazen nekonec¢ny shluk
opét s barevné oznacenymi objekty a pater struktury je uvedena vpravo dole.

V tab. 6.1 jsou shrnuty parametry obou struktur pii dosazeni perkolac¢niho
prahu. Podil patefe ve shluku je pocitan jako pomér poctu objektt v patefi
k poctu objektd ve shluku, stejnym zptisobem je také pocitan podil mrtvych
koncti ve shluku. Slozitost patere pti dosazeni perkola¢niho prahu popisuje podil
kritickych vazeb v patefi.

Mod. ,hard-sphere*
model

Mod. ,,soft-sphere*
model

Faktor plnéni 0,432 + 0,006 0,407 £+ 0,005
Podil patere ve shluku 0,050 + 0,013 0,052 + 0,030
Podil mrtvych koncid wve | 0,950 £+ 0,013 0,950 + 0,030
shluku

Podil kritickych vazeb v pa- | 0,203 + 0,114 0,455 + 0,219

teri

Tab. 6.1: Vybrané parametry kompozitnich struktur z modifikovaného ,hard-
sphere” modelu a modifikovaného ,soft-sphere” modelu pti dosazeni perkola¢niho
prahu.
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Obr. 6.4: Zobrazeni objektii spojenych se zapornou elektrodou (¢ervené) a s klad-
nou (zelené) pro hodnoty faktoru plnéni 0,10, 0,25, 0,40 a 0,44 pro modifikovany
yhard-sphere model. Modré objekty jsou spojeny s kladnou a zapornou elektro-
dou zaroven — perkolac¢ni prah.

Obr. 6.5: Nekoneény shluk pii dosazeni perkola¢niho prahu (modifikovany ,hard-
sphere* model) s vyznacenymi kritickymi vazbami — ¢ervené, paralelnimi objekty
— modfe a mrtvymi konci — Sedé (vlevo) a patef stejného nekoneéného shluku po
odstranéni mrtvych konct (vpravo).
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Obr. 6.6: Nékteré c¢asti struktury ziskané modifikovanym ,soft-sphere* modelem
pri dosazeni perkolacniho prahu. Objekty dotykajici se elektrod véetné nekonec-
ného shluku (nahote), nekone¢ny shluk s odlisenymi objekty (vlevo dole) a pater
nekonec¢ného shluku (vpravo dole). Barevna notace je shodna s obr. 6.4 a 6.5.
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6.1.3 Kompozitni struktury nad perkola¢nim prahem

Pti dosazeni perkola¢niho prahu dojde k propojeni obou elektrod ohmicky vo-
divou perkola¢ni trajektorii. Pii zvysujicim se faktoru plnéni se pocet objektt
nekonecného shluku zvysuje. Zavislost poc¢tu objektd v nekonec¢ném shluku na
faktoru plnéni je pro oba modely uvedena na obr. 6.7.

S rostoucim faktorem plnéni narista vedle poc¢tu objektt ve shluku také pocet
objekti v patefi. Na druhé strané, pocet kritickych vazeb v patefi se snizuje.
Obé zmérené zavislosti jsou uvedeny na obr. 6.8. Tyto tendence maji za nasledek
nartst slozitosti geometrickych tvart jednotlivych ¢asti perkolujici struktury. Pro
ilustraci je na obr. 6.9 zobrazena patef kompozitni struktury (modifikovany ,soft-
sphere“ model) nad perkola¢nim prahem.

6.1.4 Diskuze

Pomoci modifikované metody hoteni bylo analyzovano mnozstvi kompozitnich
struktur ziskanych pomoci modifikovaného ,hard-sphere“ modelu a modifikova-
ného ,soft-sphere“ modelu. K dosazeni perkolac¢niho prahu dochazi pro oba mo-
dely v souladu s experimentalnimi daji pro faktory plnéni v rozmezi 40 — 45 %.
7 dalsich udajt uvedenych v tab. 6.1 pro oba modely vyplyva, ze pii dosazeni
perkola¢niho prahu, je pater tvorena asi 5 % vSech objekt v nekoneéném shluku.
K elektrické vodivosti prispiva tedy jen velmi malé mnozstvi objektl z nekonec-
ného shluku. Rozdily mezi obéma modely lze spatfovat ve slozitosti patefe pfi
dosazeni perkola¢niho prahu, kdy zastoupeni kritickych vazeb v patefi je u mo-
difikovaného ,soft-sphere* modelu asi dvakrat vétsi nez u modifikovaného ,hard-
sphere“ modelu. Tento fakt souvisi s principy metod generace obou struktur.
U modifikovaného ,soft-sphere“ modelu se poloha nové generovaného objektu
déale upravuje podle umisténi okolnich objektd. Tim se zvySuje pravdépodob-
nost vzniku shlukt, které posléze mohou propojit obé elektrody, coz potvrzuje
nizsi hodnota faktoru plnéni pro modifikovany ,soft-sphere* model pii dosazeni
perkola¢niho prahu. Oproti tomu u modifikovaného ,hard-sphere“ modelu jsou
aktualné generované objekty do struktury prijimany se stejnym kritériem — veli-
kosti postupné se snizujici diftzni zény. Rozlozeni oddélenych shlukt ve struktuie
je v tomto modelu rovnomérnéjsi. Tim se zvysuje pravdépodobnost zapojeni vét-
stho poctu téchto shluki do patere pii dosazeni perkolacniho prahu. Pocet objektt
propojenych bud jen s horni nebo jen s dolni elektrodou u obou modeli nartista
linearné s faktorem plnéni (obr. 6.3).

S rostoucim faktorem plnéni se zvySuje pocet objekti obsazenych v nekonec-
ném shluku (obr. 6.7). Stejné tak se zvySuje i pocet objektt v patefi (obr. 6.8
vlevo), ve které naopak velmi rychle ubyvaji kritické vazby a zvySuje se pocet
paralelnich vétvi (obr. 6.8 vpravo).
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Obr. 6.7: Zavislosti poctu objektid v nekoneéném shluku na faktoru plnéni —
modifikovany ,hard-sphere* model (vpravo) a modifikovany ,soft-sphere“ model
(vpravo).
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Obr. 6.9: Pater kompozitni struktury pfi f, = 0,43 — modifikovany ,soft-sphere*
model.

6.2 Elektricky transport pod perkolacnim pra-
hem

Oproti ohmickému transportu ve strukturach v oblasti perkola¢niho prahu jsme
museli pro studium elektrického transportu ve strukturach pod perkola¢nim pra-
hem zvolit jiny postup. Nejprve bylo nutné stanovit mechanizmus pfenosu naboje.

7 experimentl provedenych na podobnych strukturach vyplyva, ze rozdily
elektrického potencialu mezi jednotlivymi objekty jsou typicky v fadech jen desi-
tek milivolti [57]. Z tohoto divodu jsme zvolili aproximaci tunelovani elektront
pfi nizkém napéti (2.4).

Pro vypocet elektrického proudu tekouciho kompozitni strukturou byla zvo-
lena metoda kinetického Monte Carla pouzivaného pro modelovani ¢asového vy-
voje systému pomoci metody Monte Carlo (napi. povrchova diftze, rist tenkych
vrstev, atd.). Celkovy transportni algoritmus se sklad4 z téchto ¢ésti:

e emise elektronil ze zdporné nabité elektrody;

e tunelovy transport elektronii mezi jednotlivymi objekty s nasledkem jejich
nabijeni;

e dopad elektront na kladné nabitou elektrodu.

VSechny tyto procesy byly poc¢itany stochasticky. V kazdém casovém kroku byl

dany pocet elektront rozdélen do prislusnych vodivych drah podle odpovidajici
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pravdépodobnosti tunelového jevu a aktualniho elektrického potencialu objekt.
Transport mezi jednotlivymi objekty a mezi elektrodami a objekty byl pocitan
cyklicky, dokud nebylo dosazeno rovnovazného stavu elektrického potencialu ob-
jekti a elektrického proudu mezi jednotlivymi objekty, tj. hodnoty obou veli¢in
se jiz neménily, resp. zmény byly zanedbatelné malé. Celd simulace byla ¢asové
velmi narocna.

Transportni vysledky prezentované pro struktury s nizkym faktorem plnéni
jsou uvedeny pouze pro dvojrozmérné analogie kompozitnich struktur. Transfor-
mace pouzitého algoritmu z dvojrozmérného do trojrozmérného narocna neni,
avsak jeho pouziti pro trojrozmérné struktury brani enormni ¢asova narocnost
takového vypoctu na soucasné vypocetni technice, kterou mame k dispozici. Pro
trojrozmérné vypocty na stavajicich pocitacich bude nutné zefektivnit pouzity
algoritmus, ¢cemuz se hodlame v budoucnu vénovat.

P1i popisu kompozitnich struktur, v nichz je hlavnim mechanizmem prenosu
elektrického naboje tunelovy jev, neni mozné nadale pouzivat terminy teorie per-
kolace, jako jsou nekonec¢ny shluk, patef, mrtvé konce a kritické vazby v ptivodnim
vyznamu. Definice téchto pojmu je v piipadé tunelové vodivosti nutné zménit,
nebot objekti podilejicich se na prenosu elektrického naboje je oproti ohmické
vodivosti mnohem vice a kritérium jejich pfirazeni do nekonec¢ného shluku a jeho
soucasti jiz neni ostré. Do této problematiky vnasime pojem ,fuzzy“, kterym
praveé tuto neostrost davame najevo. Z nekonec¢ného shluku se tedy stava ,fuzzy“
shluk (,,fuzzy* cluster), ktery nyni obsahuje mnohem vice objekt nez nekoneény
shluk. Jeho dilezitou soucasti je tzv. hlavni vodivostni kanél (main conductivity
channel) — Fetézec objektl, kterym protéka nejvice elektrického proudu (obdoba
elastické patere).

V nasledujicich dvou kapitolach jsou shrnuty dosazené vysledky pro dva mo-
dely kompozitnich struktur pod perkola¢nim prahem, ,hard-sphere® model a
rastovy model. V obou ptipadech byly studovany transportni vlastnosti pro struk-
tury se ¢tyfmi stupni usporadani: D, = 0,25, 0,50, 0,75 a 1,00.

6.2.1 ,Hard-sphere*“ model

Na obr. 6.10 jsou uvedeny dvojrozmérné analogie kompozitnich vrstev ziskané
pomoci ,hard-sphere“ modelu. Primérné pokryti obrazt téchto analogii je 0,11.
Jednotlivé kompozitni struktury se lisi svym stupném usporadani, od nadhodné
struktury az po strukturu maximalné usporadanou. Tyto struktury jsou dale
studovany z hlediska tunelové vodivosti.

Obr. 6.11 ukazuje rozlozeni elektrického potencialu v jednotlivych objektech
kompozitni struktury po dosaZeni rovnovazného stavu. Cerné jsou oznaceny ob-
jekty dotykajici se elektrod a majici stejny potencial jako elektrody. Ostatni ob-
jekty jsou oznaceny rtznymi odstiny barev modré, cervené a bilé podle toho,
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jakou vyslednou hodnotu elektrického potencialu maji. Barva objekti se méni od
modré ptes bilou k ¢ervené tak, jako se méni elektricky potencial objekti. Objekty
s hodnotami potencialu bliz§imi potencialu spodni elektrody jsou vice modré. Na
druhé strané, objekty s hodnotami potencialu blizs§imi potencialu horni elektrody
jsou vice cervené. Objekty s potencidlem rovnym poloviné potencidlového rozdilu
elektrod jsou bilé.

Pokud zobrazime jednotlivé proudové, tj. perkola¢ni trajektorie ve formé tse-
¢ek — spojnic objekti, ziskdme zminéné ,fuzzy“ shluky (obr. 6.12). Velikost elek-
trického proudu je vyznacena intenzitou Sedi spojnic mezi jednotlivymi objekty.
Maximalni intenzitou, ¢ernou barvou, jsou zobrazeny perkola¢ni trajektorie, kte-
rymi protéka maximalni proud v dané struktufe.

Obr. 6.12 vypovida o rozlozeni perkolac¢nich trajektorii kvalitativné. Je z néj
mozné usuzovat na mnozstvi, pravidelnost a intenzitu vodivych kanalt. Kvantita-
tivni analyza ,fuzzy* shlukt — histogramy c¢etnosti velikosti elektrickych proudt
tekoucich strukturou — je uvedena na obr. 6.13. Histogramy jsou uvedeny pro
vSechny Ctyri studované struktury.

6.2.2 Rustovy model

Stejné jako u ,hard-sphere” modelu byly pfipraveny struktury ¢tyf stupina uspo-
Ffadani a ty dale stejnym zpusobem studovany z hlediska transportu elektrického
naboje. Oproti ,hard-sphere* modelu byly ale studovany struktury hustsi, faktor
pokryti dvojrozmérnych analogii kompozitnich struktur byl 0,33. Na obr. 6.14 —
6.17 jsou zobrazeny dosazené vysledky.

6.2.3 Diskuze

P1i detailn€jsim prizkumu rozlozeni elektrického potencialu v objektech struktur
obou modelt na obr. 6.11 a 6.15 je mozné vidét rozdily mezi riizné€ usporddanymi
strukturami. Z obrazkt je mozné usuzovat, Ze s rostoucim stupném usporadani se
také rozlozeni elektrického potencialu v objektech stava pravidelnéjsim. Podobné
zavéry lze udélat i o perkolacnich trajektoriich ve strukturach obou modelti. S ros-
toucim stupném usporadani studovanych struktur roste celkovy elektricky proud,
zvétsuje se pocet perkolacnich trajektorii a perkolac¢ni trajektorie jsou kratsi a
pravidelnéjsi.

Pfi porovnani obr. 6.13 a 6.17, které zobrazuji histogramy cetnosti velikosti
elektrickych proudt mezi jednotlivymi objekty pro rizné stupné uspoiadani pro
oba studované modely, lze najit souvislosti mezi obéma modely. Zatimco pomoci
,hard-sphere“ modelu lze pii pouzitém faktoru plnéni 0,11 vygenerovat maxi-
mélné usporddanou strukturu (Dyq = 1,00) s téméf 13% rozptylem rozdéleni
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nejblizsich sousedt, ristovy model poskytuje struktury s mnohem vysSim stup-
ném usporadani. Stejnd hodnota rozptylu rozdéleni nejblizsich sousedti vychazi
pro ristovy model jiz pro D, = 0,25. Tato souvislost je patrna i z pribéhu his-
togramii ¢etnosti pro ptislusné D, obou modeld (pro ,hard-sphere“ model obr.
6.13 dole a pro ristovy model obr. 6.17 nahote). Stejné tak si odpovidaji i obrazky
2D analogii s vyznacenymi perkolac¢nimi trajektoriemi a rozloZzenim potencialu,
pro ,hard-sphere“ model D, = 1,00 a pro rustovy model D, = 0,25 (obr. 6.10
zcela vpravo a obr. 6.14 zcela vlevo). Z obr. 6.17 je patrny nartist rovnomérné;j-
stho rozdéleni hodnot elektrického proudu tekouciho mezi jednotlivymi objekty
s rostoucim stupném usporadani struktury.

Vétsinu z téchto zavéri je mozné provést pravé diky pocitacovému expe-
rimentu, nebot studované procesy se odehravaji uvniti kompozitnich struktur.
Pouze hodnota celkového elektrického proudu prochéazejiciho strukturou je méfi-
telna primo.

Nabijeni jednotlivych ostrivki a elektrické proudy mezi ostrivky byly expe-
rimentalné pozorovany [10] pomoci interferen¢nich jevi v transmisni elektronové
mikroskopii u nespojitych kovovych tenkych vrstev. Pfestoze nase simulace nejsou
piimo pouzitelné pro tyto struktury, nebot modelové struktury obsahuji kulové
objekty stejnych velikosti oproti témto vrstvam, které obsahuji objekty, jejichz
velikosti a tvary se Tidi normalnim rozdélenim, pozorované jevy jsou velmi po-
dobné vysledktim ziskanym pomoci nasich simulaci. Zdokonaleni naseho modelu
pro objekty riznych tvari a velikosti se chceme vénovat v blizké budoucnosti.

Kapacita malych objekt je porovnatelna s nabojem elektronu, coz ma za
nasledek diskrétni hodnoty elektrického potencialu jednotlivych objekt. Pokud
bychom tento aspekt zahrnuli do naseho modelu, bylo by mozné ziskat vedle
rozdéleni elektrického potencialu a perkolac¢nich trajektorii v rovnovazném stavu
také jejich fluktuace. Poté by bylo mozné ziskat dalsi experimentalné pozorova-
telnou veli¢inu, Sum elektrického proudu prochéazejiciho kompozitni strukturou a
ten pak porovnavat pro struktury s riznym stupném uspotradani nebo struktury
s riznymi faktory plnéni.
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Obr. 6.10: Dvojrozmérné analogie kompozitnich struktur ziskanych , hard-sphere*
modelem, D, = 0, 0,25, 0,50, 1,00 (zleva doprava). Stupen pokryti struktur je
0,11.

Obr. 6.11: Rozlozeni elektrického potencialu v objektech jednotlivych struktur
ziskanych ,hard-sphere“ modelem, D,y = 0, 0,25, 0,50, 1,00 (zleva doprava).
Rovnomeérné rozdéleni potencialu je vyznaceno stupnici vpravo.

Obr. 6.12: Fuzzy“ shluky vyznacujici perkola¢ni trajektorie tunelového proudu
pro jednotlivé dvojrozmérné analogie kompozitnich struktur ziskanych ,hard-
sphere“ modelem, D, = 0, 0,25, 0,50, 1,00 (zleva doprava). Velikost proudu
je vyznacdena ve stupnich Sedi. 100 % odpovidéd maximalni hodnoté proudu ve
strukture.
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Obr. 6.13: Histogramy cetnosti velikosti elektrickych proudi tekoucich mezi jed-
notlivymi objekty ve strukturach s riznym stupném usporadani — ,hard-sphere®
model.



Obr. 6.14: Dvojrozmeérné analogie kompozitnich struktur ziskanych ristovym mo-
delem, D, = 0, 0,25, 0,50, 1,00 (zleva doprava). Stupen pokryti struktur je 0,33.

Obr. 6.15: Rozlozeni elektrického potencidlu v objektech jednotlivych struktur
ziskanych ristovym modelem, D, = 0, 0,25, 0,50, 1,00 (zleva doprava).
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Obr. 6.16: ,Fuzzy“ shluky vyznacujici perkola¢ni trajektorie tunelového proudu
pro jednotlivé dvojrozmérné analogie kompozitnich struktur ziskanych ristovym
modelem, D, = 0, 0,25, 0,50, 1,00 (zleva doprava). Velikost proudu je vyznadena
ve stupnich Sedi. 100 % odpovidéd maximéalni hodnoté proudu ve struktufe.
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Obr. 6.17: Histogramy cetnosti velikosti elektrickych proudt tekoucich mezi jed-
notlivymi objekty ve strukturach s riznym stupném usporadani — ristovy model.
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Kapitola 7
Zaver

Podle stanovenych cilti prace byly vytvofeny modely kompozitnich struktur a
jejich dvojrozmeérné analogie. Navrzené modely mohou byt vyuzity pro studium
vlastnosti kompozitnich materialt s riznymi hodnotami faktoru plnéni a s riiznym
stupném usporadani objekt v matrici.

Modelové kompozitni struktury byly studovany z hlediska morfologie a trans-
portnich vlastnosti. V oblasti morfologie byla Siroce uplatnéna metoda Voronoi-
ova dlazdéni, pomoci néhoz lze morfologicky studovat kompozitni vrstvy s faktory
plnéni blizké perkola¢nimu prahu. Touto metodou lze nahradit jiné morfologické
metody, které v téchto pripadech selhavaji.

V oblasti transportnich vlastnosti byly modely kompozitnich struktur rozde-
leny do dvou skupin podle pfevazujiciho mechanizmu pfenosu elektrického na-
boje. Pro studium struktur s perkola¢nim chovanim byla modifikovana metoda
hoteni pro kompozitni vrstvy. Pro struktury pod perkola¢nim prahem byl vy-
tvofen model transportu elektrického naboje pomoci tunelového jevu. V obou
pripadech byly popsany a studovany trajektorie transportu naboje predevsim
v souvislosti s morfologickymi vlastnostmi kompozitnich struktur. V pfipadé tu-
nelové vodivosti byly modifikovany pojmy klasické teorie perkolace, které zde
méni své vyznamy.

Predkladané modely kompozitnich struktur mohou byt a budou dale rozsi-
fovany a upravovany pro dalsi ucely studia vlastnosti kompozitnich materiala
jako napf. optickych nebo mechanickych. V oblasti elektrického transportu bu-
dou pouzité modely rozsifeny za ucelem studia elektrického transportu obéma
mechanizmy soucasné v jedné struktufre.

Pocitacova fyzika se postupné stava dulezitou soucasti souc¢asného vyzkumu
nejen na poli fyzikdlnim. Predkladana prace a vysledky v ni uvedené a v pribéhu
doktorského studia publikované se snazi k tomuto pfispét.
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