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Kapitola 1

Uvod

Modelovani interakce nizkoteplotniho plazmatu s pevnymi latkami je perspektivni
obor, ktery se rozviji ptedevsim v poslednich letech diky rychlému vyvoji hardwaru.
Vypocty, které byly dfive problémem i pro nejrychlejsi pocitace, se nyni stavaji re-
Sitelnymi na komer¢né dostupnych osobnych pocitacich. Na druhou stranu musime
konstatovat, ze Casticové vypocty, které jsou na vykon pocitace nejnarocnéjsi, jesté
stale nedokazi vyresit komplexni problémy se slozitou geometrii, ktera vyzaduje plné
tfirozmérné modely. Pfechod od dvourozmérné geometrie ke ttirozmérné predstavuje
velmi razantni skok ve vypocetni naroc¢nosti. Hledani pokrocilych algoritmt pro ze-
fektivnéni vypoctl za soucasného udrzeni presnosti a fyzikalni vérohodnosti je stale
aktualni. Tato prace se kromé vyuziti nékterych znamych algoritmi urychlujicich
geometrii a pokusime se i o plné tfirozmérny model objemu plazmatu, abychom
mohli posoudit, do jaké miry je ndm dostupny hardware schopny se s timto problé-
mem vyporadat.

druhti ¢astic. V této oblasti jiz byl také provadén vyzkum a tkolem této prace
bude na néj navazat a pokusit se vylepsit vérohodnost stavajicich modeli predevsim
v oblasti srazkovych procest. Ty jsou pro nizkoteplotni plazma urcujici, a tak se
pokusime je do modelt zapocitat zpiisobem co nejvice odpovidajicim realité. V
oblasti silového ptisobeni pouzijeme kromé hojné vyuzivané metody Particle in Cell
také nejrealistictéjsi vypocet pomoci piimého coulombického piisobeni, ktery je vsak
také vysoce vypocetné naroc¢ny. Do jisté miry se bude jednat opét o test soucasného
hardwaru.

Nizkoteplotni plazma, a predevsim chemicky aktivni multikomponentni plazma,
je stale castéji pouzivano v nejriznéjsich technologiich upravy povrchi pevnych
latek. Technologicky potencial vyuziti plazmatu brzdi vysoka slozitost analytického
zkoumani. V pripadé plazmatu neni jednoduché ani interpretace experimentalnich
vysledki, nebof velké mnozstvi zndmych diagnostickych metod je destrukénich, tedy
zkoumané plazma je jimi naruseno. Stale Casto pouzivanou diagnostickou technikou
je metoda jedné Langmuirovy sondy. Iterakce plazmatu s kovovou sondou, na niz je
privedeno predpéti, je téma, kterym se budeme v predlozené praci casto zabyvat.
Pokusime se ale také najit feseni problému spojenych s geometriemi, jez by mohly



mit vyuziti pfimo v oblasti plazmatickych technologii.

Metodikou prace je pocitacové modelovani. Pro nalezeni elektronovych rozdeé-
lovacich funkci elektronu vyuzijeme jeden z volné dostupnych programi, pokusime
se je ale ziskat i vlastnimi vypocty. VSechny ostatni modely jsou ptivodni a jsou
programované v jazyce C. Zdrojové kédy jsou prekladany v téz volné stazitelném
prekladaci Microsoft Visual C++ 2008 Express Edition a vypocty byly spoustény
stfidavé na strojich Intel Core2 Duo @ 3GHz, 3,23GB RAM a Intel Core2 Quad
@ 2,83GHz, 3,23GB RAM. Pro vypocty, jejichz cilem je zjistit rychlost vypoctu
modeli, byl pouzity prvné zminovany pocitac¢, aby bylo mozné jednotlivé vysledky
porovnat.



Kapitola 2

Fyzika plazmatu

Fyzika plazmatu je disciplina zabyvajici se Sirokym spektrem problémii spojenych s
klasickymi, kvantovymi i relativistickymi popisy plazmatu, nékdy nazyvaného ,,ctvr-
tym skupenstvim® hmoty. Definice plazmatu podle Chena [1] zni:

Plazma je kvazineutrdlni plyn mabitych a meutralnich cdstic, ktery
vykazuje kolektivni chovadni.

K vysvétleni definice se vratime v dalSich kapitolach teoretického ivodu. Na prvni
pohled je ale jasné, ze zminéné definice je velmi obecna, a neni tak prekvapivé, ze
zahrnuje systémy, jejichz zékladni parametry se lisi o mnoho fadt. Z toho divodu
je nutné plazma délit do dalSich podskupin, v ramci nichz jiz nejsou takové rozdily
v hodnotach zakladnich parametri, a je tedy mozné skupinu popsat pomoci jednot-
nych fyzikalnich zakoni. Nejcastéji se plazma déli podle teploty na nizkoteplotni a
vysokoteplotni. Pojem teploty je v pripadé plazmatu problematicky. Teplota je dobte
definovana v soustavach ve stavu termodynamické rovnovahy. Rychlostni rozdéleni
castic v téchto soustavach je rovno Maxwellové rozdélovaci funkci, jejimz paramet-
rem je pravé teplota. Plazma vSak mtize mit i nékolik teplot soucasné — nejcastéji
maji odlisnou teplotu ionty a elektrony v plazmatu. Zatimco ionty srazkami s neut-
ralnimi casticemi dosdhnou rovnovahy, elektronim diky nizkym G¢innym priafezim
zliistane vyssi energie a srazkami mezi sebou dosahnou rovnovahy o teploté radoveé
vyssi, nez je rovnovazna teplota iontt a neutralnich ¢astic. Termodynamicka rovno-
vaha celého systému se nemusi vzhledem k dobé existence plazmatu viibec ustavit,
a tak celkova teplota systému neni definovana. Pro nizkoteplotni plazma je typicky
nizky stupen ionizace — prestoze i v tomto typu plazmatu dosahuji elektrony teplot
nékolika tisicti stupnt, stfedni energie celého systému bude diky nizkému stupni io-
nizace nizsi. Dalsi charakteristikou je, jak uz bylo zminéno, nizka teplota iont1, ktera
se blizi teploté neutralnich ¢astic, resp. pokojové teploté. Nizkoteplotni plazma se
vyskytuje napt. v zarivkach, vybojkach, ¢i v mezihvézdném prostoru. Ve vysokotep-
lotnim plazmatu se stupeti ionizace blizi hodnoté 100% a stfedni energie soustavy je
vyssi. Vyskytuje se naptiklad ve hvézdach a je predmétem studia v experimentech
s fizenou termojadernou syntézou.

Plazma vyuzivané v plazmatickych technologiich, o kterych bude dale také tec,
je nizkoteplotni. Vlastnosti plazmatu jsou dané i jeho chemickym slozenim, podle



2.1. Boltzmannova kineticka rovnice

kterého je také mozné plazma rozdélovat. V literature se casto objevuji terminy elek-
tronegativni a elektropozitivni plazma. Elektropozitivni plazma je tvofeno vyhradné
prvky s malou afinitou k elektrontim, které jsou schopny odstépovat valencni elek-
trony a stavaji se kladnymi ionty. V elektronegativnim plazmatu se kromé kladnych
iontt objevuji i ionty zaporné, nejc¢astéji tvoreny prvky s vysokou elektronovou afi-
nitou. Elektronegativitou plazmatu budeme rozumét hodnotu

S
(A

5‘:—
Sni+ne’
p

(2.1)

kde index ¢ prochéazi vSechny druhy zapornych ionti, n; je jejich koncentrace a n,.
je koncentrace elektroni.

Pojem multikomponentni plazma neni v literatufe jednoznac¢né urcen — muze se
jednat i o plazma obsahujici pouze vice druhii kladnych ionti, my vSak budeme
multikomponentni plazma spojovat s vyskytem vice nez dvou druhti iontt, mezi
kterymi musi byt jak zaporné, tak i kladné ionty.

V dalsich sekcich této kapitoly se budeme zabyvat klasickym fyzikdlnim popisem
plazmatu a blize vysvétlime, kromé jiného, také definici plazmatu uvedenou vyse.

2.1 Boltzmannova kineticka rovnice

2.1.1 Zakladni pojmy a odvozeni rovnice

Systém s velkym poctem n ¢astic neni mozné popisovat klasickymi pohybovymi rov-
nicemi, nebot soustava tak velkého po¢tu rovnic by byla nefeSitelna. Takovy systém
je ale mozné popsat pomoci zdkont statistické fyziky. Necht I' je fazovy prostor o di-
menzi 6n. Je tvofen prostorovymi souradnicemi vsech ¢astic v systému 71, 7, ..., T,
a hybnostmi pi, ps, ..., pn. Bod v tomto prostoru reprezentuje kompletné popsany
stav systému (pokud neuvazujeme vnitini stupné volnosti ¢astic). Vyvoj systému
v Case je popsan pohybem tohoto bodu ve fazovém prostoru. Element I je

dr = [[ar - [] dp; = didp™ . (2.2)
i=1 j=1

Soustava velkého poc¢tu N systémi je ve fazovém prostoru zobrazena jako ,fazovy
oblak® a hustota tohoto oblaku v ur¢itém bodé fazového prostoru a v case t je
oznacena

p(E, Ty ooy Ty D1y - vy D) dr™dp™ . (2.3)
Hustota pravdépodobnosti, zZe se v case t jeden z N systému nachézi praveé ve stavu
F17 77:;17 le 7(Tnje

p(t,T_‘i, ...,Fn,ﬁl, ,ﬁn)
N .

Hustota stavt p, resp. hustota pravdépodobnosti stavi P jsou normovany na /N,
resp. na 1.

P= (2.4)



2.1. Boltzmannova kineticka rovnice

Pro nase dalsi avahy postaci uvazovat fazovy prostor o Sesti soutadnicich (n = 1),
tedy bodem ve fazovém prostoru bude stav jediné c¢astice. Misto hybnosti budeme
uvazovat rychlost ¢astic. Soustava /V; identickych ¢astic ¢-tého druhu bude popsana
ve fazovém prostoru oblakem tvorenym N; body s hustotou stavi, kterou nazveme
rozdélovaci funkci a oznacime f;. Kazdy druh c¢astic bude mit sviij fazovy prostor
s elementem dr;dv;. Jak jsme uz uvedli, hustota stavi je normovana na pocet Castic,
tedy

Rozdélovaci funkce musi byt dale lokalné normovanda na koncentraci ¢astic v kazdém
bodé prostoru soutadnic n;(7;,t) takto:

/ﬁﬁb%ﬂd@:mmi) (2.6)

Obdobné definujeme globalni a lokalni stfedni hodnotu libovolné vektorové veli¢iny
g (7', U), resp. skalarni veli¢iny v (7, ¥)

ﬁ(t) = N // g (7i, 0;) fi (75, Uy, t) drid; (2.7)
Ft) = — / G (7, 5) £ (7, T £) A0 (2.8)

T’H

’7(0 = N Tza Uz fz ’I"“ Uza )drzdvz (29)

() = m / o (7 ) fi (7o T £) AT (2.10)

P1i odvozeni Boltzmannovy rovnice budeme predpokladat
1. Plati klasicky Liouvilliv teorém i klasické predstavy o srazkach castic.

2. Predpoklad molekularniho chaosu — poloha libovolné c¢astice ve fazovém pro-
storu (7, ¥1) je nezéavisld na poloze jiné ¢astice (75, ¥).

3. Plazma je dostatecné ziedéné, aby prichazely v tivahu pouze binarni srazky
mezi Casticemi.

4. Sila F; ptisobici na i-ty druh ¢astic neni zavisla na rychlosti ¢astic a je mnohem
mensi nez sily ptisobici na castice pfi srazkach.

Ctvrty predpoklad je v nizkoteplotnim plazmatu také splnén, protoZe vliv magne-
tického pole ptsobiciho mezi ¢asticemi navzajem je mnohem mensi nez vliv pole
elektrického a k nizkoteplotnimu plazmatu neprikladame zadné vnéjsi magnetické
pole. Pocet ¢astic i-tého druhu v infinitezimalnim okoli bodu (7, ¥;) je roven

fi (75, Ui, t) drdo; .
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Za dobu dt se tyto castice vlivem svych rychlosti a ptsobeni sily F, presunou do
bodu

F,
<ﬁ- + Gdt, T+ —dt) (2.11)
my;

a diky Liouvillovu teorému se pocet c¢astic nezménil, pokud nedoslo ke srazkam.
Oznacime symbolicky
0fi

—drdzde (2.12)

zménu poctu ¢astic za dobu dt v elementu dr;dv;. Vysledna rovnice, kterd vyjadiuje
zachovani poc¢tu ¢astic s ohledem na srazky, ziska tvar

—

_ gy

E — —
m;

Prvni vyraz na levé strané rovnice rozvedeme do Taylorovy fady pro dt — 0

af; . F,
dt = 1) - U;dt = 1) - —dt 2.14
ot + (van) v;dl + (szfZ) me ( )

fi (75, Uiy t) +

a dosadime do rovnice (2.13), ¢imz kone¢né ziskame Boltzmannovu kinetickou rov-
nici pro rozdélovaci funkci ¢-tého typu ¢astic ve tvaru

ofi | - F _of;

2.1.2 Popis srazkovych procesu v Boltzmannové rovnici

Nyni se pokusime osvétlit vyznam srazkového ¢lenu na pravé strané Boltzmannovy
rovnice (2.15). Pro tento tcel je nutné definovat diferencialni srazkovy prufez. Pred-
stavme si svazek céstic j-tého druhu letici konstantni rychlosti v;. Koncentrace
téchto castic ve svazku je rovna n;. Pravdépodobnost, Ze se za dobu dt castice i-
tého druhu o rychlosti ; srazi s ¢astici j-tého druhu, ktera leti ve zminéném svazku,
a vyleti do prostorového thlu €2, bude rovna

ny (1 — 7, ) 15 — 5] dQdt. (2.16)

Tento vztah mtzeme brat jako definici diferencidlniho srazkového prifezu afj. Dale
definujeme totélni G¢inny prifez o;; jako

oy (15 — ) E/ag(\@—m,md@. (2.17)
Q
Nyni si predstavime ¢astici typu ¢ nachéazejici se v elementu fazového prostoru

kolem bodu (7, 7;). Koncentrace ¢astic typu j o rychlosti ¢; v tomtéz misté 7" bude
rovna f;dv;. Pravdépodobnost srazky castice typu i o rychlosti 7; s ¢astici typu j
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o rychlosti ¥; v misté 7 za dobu dt tedy bude vzhledem k definicim (2.16) a (2.17)
rovna
1,48 03515 — T) 175 — 5] dt. (2.13)

Po integraci tohoto vyrazu pres ¥; tak ziskdme pravdépodobnost srazky nasi castice
s jakoukoliv Castici typu j v misté 7 a za ¢as dt. Nyni si uvédomime, Ze v misté 7 je
pocet Castic typu ¢ o rychlosti U; roven f;drdv;. Celkovy pocet srazek ¢astic typu i
s rychlosti U; s ¢asticemi typu j v misté 7 za dobu d¢ bude roven

Pokud se ted vratime ke vztahu (2.12), zjistime, Ze nas vysledek pravé predstavuje
ubytek poctu ¢astic typu i za dobu dt z elementu dr;dv; vlivem jednoho druhu
srazky s casticemi j. Podobnymi tivahami bychom dospéli i k vyrazu, ktery bude
predstavovat naopak nartst poc¢tu ¢astic v tomto elementu:

Add,dt = fldFa,'dt / Flog(l5, — &) 15, — 3’| 4, (2.20)

kde f; = fi(7, 4;'), resp. fj = f;(7, U;') jsou rozdélovaci funkce ¢astic typu i, resp. j
pred srazkou a ¢;’, resp. U; jsou rychlosti ¢astic typu 4, resp. j pfed srazkou takové,
aby vysledna rychlost po srazce byla rovna v;. Z teorie o srazkach vyplyva, ze velikost
relativnich rychlosti je srazkovym invariantem, tedy plati, ze |0;' — 0;'| = |0; — ¥;].
Déle predpokladame rovnost dv; 'dv; " = du;dv;. Za téchto predpokladt miizeme psat
celkovou zménu poctu ¢astic typu ¢ za dobu dt v elementu fazového prostoru dr;dv;
zpusobenou srazkami s ¢asticemi j-tého druhu jako

Ofi\ oo N

(E) -drdwidt = (A;S — Aij) drdu;dt
J

= araidt [ (15— ;) o5~ 5 15 — 5l (221)

Ui

a celkovy srazkovy ¢len na pravé strané Boltzmannovy rovnice tak musi byt roven
souctu srazkovych ¢lentl pro vsechny interakce se vSsemi druhy ¢astic v systému, tedy

0 i ! gl s = xs 0| do
5_]; - Z / (fif; = fifs) 035|175 — @) |0 — @] 4, (222)

kde 7 pro jednoduchost prochéazi vSechny druhy castic v systému, a pokud existuje
vice druhii interakci s timto druhem, prochézi i vsechny tyto interakce.

2.1.3 Maxwellovo-Boltzmannovo rozdéleni

Ptedchozi sekce ndm ukazala, ze Boltzmannova kineticka rovnice i se srazkovym cle-
nem je velmi slozita integro-diferencialni rovnice a pro velkou vétsinu realnych sys-
tému je analyticky nefeSitelna. Numerickym fesenim této rovnice se budeme kratce
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zabyvat v druhé c¢asti nasledujici kapitoly. Zde se vSak pokusime ukazat jeji nej-
jednodussi analytické Teseni, a sice Maxwellovo-Boltzmannovo rozdéleni. Budeme
predpokladat, ze:

1. Systém se sklad& pouze z ¢astic jednoho druhu.

2. Zkoumany systém je homogenni
Vef=0.

3. Na systém neptisobi zadné vnéjsi silové pole.

4. Systém je stacionarni, tedy
of
— =0.
ot

5. Céstice se srazeji pouze jedinou interakci — pruznou srazkou.

Tyto predpoklady ndm rovnici znac¢né zjednodusily — leva strana rovnice je nulova
a zbyla pouze prava strana tvorena srazkovym clenem. Protoze uvazujeme pouze
jedinou srazku, musi platit, ze

J = el - o) - i ait.
7

tedy vyraz ( o — ff (l)) musi byt nulovy. Pokud tuto podminku zlogaritmujeme,
ziskame vztah

Inf +InfY=Inf+Info. (2.23)
Je zfejmé, ze vyraz In f je srazkovy invariant. Z vlastnosti srazkového ¢lenu, jak po-
pisuje Kracik [2], vyplyvéa, Ze existuje pouze pét zdkladnich srazkovych invariant —

konstanta (napf. hmotnost), energie (3mv?) a tfi soufadnice impulzu (m@). VSechny
dalsi mozné srazkové invarianty jsou linearni kombinaci téchto péti, tedy

1
Inf=a +b,mv, +b,mv, +b.muv, + c§m(v§ + 0l 4 02). (2.24)

Tento vztah lze prepsat do tvaru

1 b\ b\’ b\
Inf=1Inag—c=m [(vm — —x) + (Uy — —y) + <UZ — —Z> ] (2.25)
2 c c c

a po substituci J=i—

[SNIS]

ziskdme rozdélovaci funkci ve tvaru

[ =aoexp <—C%m192> (2.26)
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a konstanty ziskdme z normovacich podminek

n = /fdz_f (2.27)
ntp =0 = /ﬁfdﬁ (2.28)
1 _
St = kT = ﬁ/qﬂfdﬁ. (2.29)
2n

Podminka (2.28) tika, ze stfedni rychlost ¢astic ¥ je nulovd a podminka (2.29) je
ekviparti¢ni teorém. Ziskame rozdélovaci funkci

2
exp (—%) 4, (2.30)

kterd po prevedeni dv' do sférickych soutadnic a ¢astecné integraci pres sférické tthly
prejde na rychlostni rozdélovaci funkci

3 2
—n- M2 2 _mu
fo()dv =n-4x <27Tk:T) v” exp ( 2kT> dv. (2.31)

Vztahy (2.30) a (2.31) jsou dva obvyklé tvary Mazwellova-Boltzmannova rozdélent,
které predstavuje rozdéleni rychlosti Castic v systému o jednom druhu castic ve
statistické rovnovaze, do které se castice dostavaji pouze pruznymi srazkami mezi
sebou (tzv. se ,maxwellizuji“).

[SI3Y

007 = (i)

2.2 Interakce v realném plazmatu

Predmétem studia v této praci bude predevsim argonové a kyslikové plazma. Cha-
rakteristiky obou druhii plazmatu jsou znac¢né odlisné, protoze argon je inertni plyn
tvofeny atomy, zatimco kyslik je silné reaktivni elektronegativni prvek, ktery v
plazmatu tvori mnoho riznych druht neutralnich molekul ¢i iontd v rtznych elek-
tronicky, vibra¢né i rotacné excitovanych stavech.

2.2.1 Ar plazma

Struktura nizkoteplotniho argonového plazmatu neni ptilis slozita vzhledem k tomu,
7e argon je inertni plyn. Atom argonu v zakladnim stavu m4 konfiguraci [Ne| 3s?
3p° a je popsdn pomoci termu !Sy. Strukturu energetickych hladin argonu ukazuje
obrazek 2.1.

Excitované stavy s nejnizsi energii maji konfiguraci [Ne] 3s® 3p° 4s a jejich ex-
citacni energie je nizsi nez 12 eV. Ionizacni energie pro vznik iontu Art je 15,76
eV, pro dalsi ionizace jsou jiz potieba energie vétsi nez 27 eV, a proto jsou ne-
pravdépodobné. Pro c¢asticovy model argonového plazmatu, kde nas zajimaji pouze
nabité Castice, z toho vyplyva, Ze staci uvazovat pouze elektrony a jednou ionizo-
vané kladné argonové ionty. Vzhledem k nizkému stupni ionizace budou pro oba typy
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E eV

Ar*‘ 3s? 3p5
| 15,755

151

A = 5012-9075 A

/

Ml CzEZ ¥ e W

k= 9195 - 20317 A A= 1 -231334A
< = 10950
3p°4p
1BL
A= 6677-11488 A
12| [t i) vy
W= e o UM R
ey 3|:»1 (1s4) 11628V
Ip, (1s5) 1155ev
1 A= 1048 A
1 A= 1067 A
f;f
! l Ar  a3g? 3p5
0

Obréazek 2.1: Energetické hladiny argonu. Pfevzato z [3].

vvvvvv

interakcemi pro elektrony jsou excitace neutralniho Ar do prvni excitované hladiny
3P, (znaceno Ar*)
Ar+e” — Arf+e, (2.32)

déle ionizace neutralniho atomu Ar
Ar+e — Arf +e” (2.33)

a konefné samoziejmé pruznd srazka s neutrdlnim atomem. Pro ionty Art je dilezitd
pruzna srazka s Ar a rezonanéni vymeéna naboje (tzv. ,charge transfer)

Art +Ar — Ar+ Ar". (2.34)

Totalni Gc¢inné prirezy interakci na jsou uvedeny na obrazku 2.2.

V této praci jsme se snazili zjistit vlivy rtizného zpisobu zapocteni interakci
do casticového modelu. Cilem bylo zjistit chybu, které se dopoustime, kdyz neza-
pocitavame tthlovou zavislost uc¢innych prifezit a pocitame tak pouze s totalnim

10
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pruzna srazka

072 excitace
ionizace
10—3 MY B B B BT | MY Y B
10* 10° 10?2 10! 10° 10* 102 10°  10*
Elev]
40 T T T T ]
E 30 —g :
o
3
o 20 R
=
o 10 pruzné srazka T
0 rezonlan(“: ni pfenos Ina’lboje |
0 100 200 300 400 500

E [eV]

Obrézek 2.2: Nahote: ¢inné prifezy interakci elektronu s Ar, pfevzato z [1]. Dole:
U¢inné prifezy interakci Art s Ar, piekresleno z obrézki v teoretickém avodu v [7]

u¢innym prifezem. Pro tento ucel jsme hledali co nejpodrobnéjsi méfeni diferen-
cidlniho u¢inného prifezu pruzné srazky elektronu s Ar, ktera je pro nas model
zésadni. Panajotovié¢ ve své praci [0] zméfil metodou zkfizenych paprskii thlovou
zavislost t¢inného prifezu pruzné srazky, kterou jsme v modelu pouzili. Grafické
znazornéni této zavislosti je uvedeno na obrazku 2.3.

10% -
10t 4
N;’ 10° 4
g 107 4
‘s 1072 4
o 107 SO SNNHS
100 1
° 10 N “:ﬁé}\:\g\t‘&
NRRN, S
30
E [eV]

Obrazek 2.3: Zavislost diferencialniho uc¢inného prifezu pruzné srazky elektronu s
Ar na srazkovém uhlu a energii. Data prevzata z [0].

11
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2.2.2 O, plazma

Vzhledem k tomu, ze kyslik je elektronegativni prvek a vyskytuje se ve formé mo-
u argonového. Je mozné popsat stovky reakci, jak chemickych, tak z oblasti fy-
ziky (rtzné druhy excitace, ionizace, pfenost energie, atd.), které predstavuji déje
v Cistém kyslikovém plazmatu. Jesté komplikovanéjsi situace by nastala v pripadé
smési Ar/Os. Neni jednoduché z takového mnoZstvi procesi najit ty, které jsou
malo vyznamné a naopak procesy dulezité pro nizkoteplotni kyslikové plazma. Se-
znam vybranych procesii a problémy zabyvajici se kinetikou reakci v O, plazmatu
jsou uvedeny v kapitole 6.2. Na tomto misté se pokusime popsat nékteré interakce
Castic pouzité v programu pro vypocet elektronové rozdélovaci funkce (EEDF).

Do vypoctu EEDF v kyslikovém plazmatu je nutné zahrnout interakce elek-
tronu s O, v zakladnim stavu. Uéinné prifezy téchto interakci tabeloval Phelps
[1]. Nejpravdépodobnéjsi interakei je samoziejmé pruzna srazka. Déle si vSimneme
elektronickych excitaci molekuly O, néarazem elektronu. Struktura prvnich dvou
excitovanych stavii (*A,,' ¥F) a zdkladniho stavu molekuly (*%) je schematicky
znazornéna na obrazku 2.4, kde jsou uvedeny i hodnoty excitacni energie. Excita¢ni
energie dalsich elektronicky excitovanych stavi jsou 4,5 eV, 6,0 eV, 8,4 eV a 9,97 eV.

2p orbital

0,977eV 1,627eV

Obrazek 2.4: Schematické znazornéni molekularniho orbitalu vzniklého z orbitalt 2p
pro Oy (zleva) v zakladnim stavu a v prvnim a v druhém elektronicky excitovaném
stavu.

Vibracni stavy molekuly urcuje kiivka potencialni energie zakladniho elektro-
nického stavu Oy, kterou ziskali analytickym vypoc¢tem napt. Bytautas et. al. [7] a
odtud je prekreslena na obrazku 2.5. Ve stejném ¢lanku jsou také uvedeny namérené
energie vibra¢né excitovanych hladin. Dalsi vyznamnou excitaci neutralni kyslikové
molekuly je podle [4] rotacni excitace s prahovou energii 0,02 eV.

Dtilezité reakce neutralniho kysliku s elektronem ptedstavuji vznik iontt. Za-
porné ionty mohou vznikat zachytem elektront, a to bud pfimym zachytem, nebo
disociativnim zachytem

Oy+e — Oy (2.35)
Oy+e — O +0. (2.36)

Kladny iont OF vznika ionizaci

Oy +e — OF + 2, (2.37)

12
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E[eV]

v=4,(E,~E)=0754eV
v=3,(E,~E)=0570eV
v=2,(E,~E)=0383eV 1

v=1,(E -E)=0/193eV

v=0, I‘E0

L

1 1.5 2 25 3

R [angstrom]

Obrazek 2.5: Krivka potencidlni energie v zavislosti na vzdélenosti kyslikovych
atomt v zakladnim elektronickém stavu molekuly O, a ¢tyfi nejnizsi vibracné exci-
tované hladiny. Kfivka i experimentalni hodnoty energii pievzaty z [7].

jejiz prahové energie je 12,06 eV. U¢inné priifezy vSech popsanych interakei jsou
zakresleny na obrazku 2.6. Pro kineticky model je tfeba pouzit vice interakci, véetné
téch, ve kterych nefiguruji elektrony. Jejich popis je uveden v kapitole o kinetickém
modelu 6.2.

-19
10 T T ‘&'—\ pruzna srazka
10720 L N pfimy zachyt ——
disociativni zachyt
-21 [ ] _—
10 \ ionizace
—102 [ 1 excitace 0,977eV ——
NE excitace 1,627eV
o 108 [ 4 excitace 4,5eV
o4 excitace 6,0eV
10 F 7 excitace 8,4eV
105 [ ‘ ‘ HH“ 1 excitace 9,97eV
107 -3 I—2 -1 0 : 1 : 2 3
10 10 10 10 10 10 10
Elev]
-19
10 i i i vibra& ni exc.,v=1 ——
20 vibraé ni exc., v =2
10 F o vibra€ niexc.,,v=3
H vibra¢ ni exc.,v=4 ——
102 | 4 rotaC ni excitace
~N
E
© 102 | i
1038 F 4
—24 1 1
10
1072 107t 10° 10 102
Elev]

Obréazek 2.6: Udinné prifezy interakei elektronu s molekulami kysliku v zédkladnim
stavu pouzité pii vypo¢tu EEDF. Data prevzata z [1].
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2.3 Rovnice chemické kinetiky

Rovnice chemické kinetiky mizeme odvodit opét z Boltzmannovy kinetické rovnice.
Jak jsme jiz ukazali, v pripadé vyhradné pruznych interakci je srazkovy ¢len na pravé
strané Boltzmannovy rovnice roven nule. V této kapitole se tedy budeme zabyvat
nepruznymi srazkami — fyzikalniho typu (excitace, ionizace, pfenos naboje, ...) a
také chemického (vznik a zanik novych sloucenin). Uvazujeme-li rozdélovaci funkci
fi Castic typu ¢, muzeme interakce vzhledem k tomuto typu c¢astic rozdélit na tii
skupiny. V prvni skupiné jsou interakce, které prispivaji vzniku c¢astic typu i, ve
druhé interakce, které prispivaji k jejich zaniku a konec¢né ve tieti jsou interakce,
ve kterych se pocet castic typu ¢ neméni. Pro jednoduchost budeme opét uvazovat
pouze binarni reakce, tedy srazky dvou ¢éstic (atomil, molekul ¢i elektront).

Necht j-t& interakce z prvni skupiny pfispivé za ¢as dt do elementu rozdélovaci
funkce ¢astic typu ¢ poc¢tem cCastic Ajdfd@-dt, a k-ta interakce z druhé skupiny pii-
spiva k zaniku A, drdv;dt ¢astic v tomtéZ elementu. Tyto vyrazy vypocteme podle
vztahii (2.20), resp. (2.19) ze zndmého tcinného prifezi prislusné interakce a z roz-
délovacich funkci interagujicich ¢astic. Pokud budeme opét predpokladat homogenni
plazma, na které neptisobi zadné vnéjsi sily, ziskdme Boltzmannovu rovnici ve tvaru

ofi -
= ZJ: Af - ZI;Ak : (2.38)

kterou vynasobime elementem du; a zintegrujeme. Na levé strané se po zaméné
derivace a integralu a s ohledem na lokalni normovaci podminku rozdélovaci funkce
objevi koncentrace ¢astic:

862@' = / Afds -y / Az dv; (2.39)

Po dosazeni za AT

T, resp. A z vySe uvedenych definic miizeme definovat rychlost
reakce r jako

r= // fifi0i;9:;dv;dv; (2.40)

kde g;; je vzadjemna rychlost interagujicich ¢astic. Indexy ¢ a j v této definici ozna-
¢uji typy reaktant v uvazované reakci. Dale definujeme rychlostni konstantu & pro

danou reakci jako
r

k= (2.41)

nin;

Tyto vztahy lze zobecnit i pro vicec¢asticové reakce, jejichz rychlost pak bude rovna
r=k-]]n. (2.42)

kde index ¢ prochazi reaktanty v dané reakci.
Aplikovanim uvedenych definic ziskdme rovnici chemické kinetiky pro koncen-
traci i-tého druhu c¢astic. Indexem j oznacime reakce prispivajici ke vzniku c¢astic

14
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typu i (¢astice typu ¢ se nachdzi mezi produkty reakce), indexem k naopak reakce
prispivajici k zaniku ¢astic typu ¢ (¢astice typu ¢ se nachézi mezi reaktanty reakce)

a ziskdme rovnici 9
U
5 = S o=, (2.43)
j k

kde rychlosti jednotlivych reakci vypocitame v souladu s definicemi uvedenymi vyse,
tedy jako soucin rychlostni konstanty a koncentraci reaktanti dané reakce. Rych-
lostni konstanty jednotlivych reakci je mozné nalézt v literatufe, pripadné je nutné
je vypocitat z uvedené definice, pokud zname Géinny prufez reakce a rozdélovaci
funkce reaktanti.

2.4 Sondova diagnostika nizkoteplotniho plazmatu

2.4.1 Stinéni a definice plazmatu

Zakladni vlastnosti plazmatu je jeho schopnost odstinit potencial, ktery je napt. v
podobé nabitého dratu do plazmatu priveden. Stinici schopnost mtizeme charakteri-
zovat pomoci jednoduché teorie popsané napt. v knize Chena [1]. Omezime se pouze
na plazma tvorené elektrony a jednim typem kladnych iont. Pomér hmotnosti elek-
troni m. a iontt m; je natolik velky, Zze mtizeme predpokladat homogenni rozlozeni
koncentrace iontd kolem vlozeného potencialu. lonty se tedy jevi jako nehybné a
jejich koncentrace je v kazdém misté prostoru rovna koncentraci v nenaruseném
plazmatu, tedy n; = n.. Koncentrace elektronti reaguje na privedeny elektrosta-
ticky potencial ¢ podle vztahu

1e(F) = Noo exp (ed)(F)) , (2.44)

kBTe

kde kg je Boltzmannova konstanta a T, je teplota elektronii. Nyni jiz mtzeme TesSit
Poissonovu rovnici pro elektrostaticky potencial — pro jednoduchost pouze v jednom
rozmeéru, coz odpovida vnoreni nekonecné rovinné elektrody do plazmatu. Dosadime
za koncentrace elektronti a iontli a rozvineme exponencialni zavislost do Taylorovy
fady. Resenim Poissonovy rovnice piepsané do tvaru

d?¢ B Noo?
dz?  epkpT.

(2.45)
a aplikaci okrajovych podminek ¢(0) = ¢y a ¢(c0) = 0 ziskdme funkci

¢ = ¢ exp (—%) , (2.46)

kde Ap je Debyova délka, pro kterou plati

60]€BT6
Ap = . 2.47
b V' nece? ( )
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V pripadé, ze by zapornymi c¢asticemi nebyly elektrony, ale ionty s hmotnosti srov-
natelnou s hmotnosti kladnych iontt, byl by pfedpoklad nehybnosti kladnych ionti
nespravny. O trochu komplikovanéjsi odvozeni by potom vedlo na odlisny vztah,
ktery uvadi MartiSovits [3]:

. EOICB T+T_
Ap = \/noer T (2.48)

kde T, je teplota kladnych a 7" teplota zapornych iont. Kolem elektrody se tedy
vytvori stinici vrstva s charakteristickym rozmérem Ap. Tato vrstva se casto rozdeé-
luje na dvé ¢asti nazyvané anglicky sheath a presheath. V sheathu dochazi k odstinéni
velké vétsiny vnoreného potencidlu. V presheathu je chovani plazmatu blizké nena-
rusenému, je vSak stale nepatrné ovlivnéno vnofenym potencialem.

S pomoci téchto tvah mutzeme vysvétlit definici plazmatu uvedenou v tvodni
casti této kapitoly. Kvazineutralita plazmatu tvoreného jednim typem kladnych
ionttl a elektrony je dana podminkou n. = n; = n, kde n je spolecna koncent-
race iontil a elektront v nenaruseném plazmatu (tedy n.,). V piipadé, Ze je plazma
naruseno lokalni hustotou naboje, ptipadné je do plazmatu pfivedeno elektrické na-
péti, zaCne na plazma pusobit dalekodosahova Coulombova sila, ktera ovlivni pohyb
castic ve velké vzdalenosti od mista, kde vznikla. Toto se interpretuje jako kolektivni
chovdni plazmatu. Protoze se nabité castice plazmatu pohybuji také tepelnym po-
hybem, je vznik lokalnich nehomogenit statistickym jevem, ktery vznika s urcitou
pravdépodobnosti a plazma na néj reaguje oscilaci. Koncentrace neutralnich ¢astic v
plazmatu vzhledem k nabitym musi byt dostatecné nizka na to, aby srazky nabitych
¢astic s neutralnimi nebranily kolektivnimu chovani. Tato podminka se vyjadiuje
nerovnici wr > 1, kde w je frekvence typickych oscilaci v plazmatu a 7 je stfedni
doba mezi srazkami. Proto, aby vzniklé nehomogenity mohly byt efektivné odsti-
nény, musi byt charakteristicky rozmér plazmatu L mnohem vétsi, nez je Debyova
délka (L > Ap) a pocet ¢astic Np v kouli o poloméru Ap (tzv. Debyové sféie)
musi byt mnohem vétsi nez jedna. Pocet c¢astic v Debyové sféfe je dan vztahem
ND =nNn- %ﬂ')\%

2.4.2 Sondova diagnostika

Problematika diagnostiky plazmatu je podrobné probrana v knize Huddlestonea a
Leonarda [9]. Metody diagnostiky se daji rozdélit do ¢tyf zakladnich skupin — son-
dové, optické, vysokofrekvencni a korpuskularni. Metoda elektrostatické sondy byla
vyvijena od roku 1924 nositelem Nobelovy ceny za chemii Irvinem Langmuirem a
je nejstarsi metodou diagnostiky plazmatu. Elektrostaticka sonda vnorena do niz-
koteplotniho plazmatu je malé, nejcastéji rovinna, valcova nebo kulova elektroda
s proménnym potencidlem a meétitelnym proudem. V nizkoteplotnim plazmatu se
casto pouziva metoda jedné sondy, coz je elektroda, ktera je ptres zdroj napéti pri-
pojena nejcastéji k anodé, tedy kladné elektrodé ve vyboji. Dalsi moznosti je pouziti
druhé sondy misto anody, coz je metoda dvou sond. Schéma zapojeni pro obé metody
je uvedeno na obrazku 2.7.
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|
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<

Obrazek 2.7: Schéma zapojeni Langmuirovych sond v kladném sloupci doutnavého
vyboje. Vlevo: metoda jedné sondy, vpravo: metoda dvou sond.

Méfeni voltampérové charakteristiky (VA charakteristiky) v obou pfipadech po-
mtize priblizné urcit nékteré parametry nenaruseného plazmatu. Piestoze je princip
méfeni pomérné jednoduchy, interpretace namérené charakteristiky je dosti slozita.
Nejznaméjsi je Langmuirova teorie jedné sondy pro bezesrazkové plazma. Bezesraz-
kovym plazmatem rozumime plazma, kde stfedni volné drahy c¢astic A jsou vétsi,
nez je Debyova délka Ap, a srazky v sheathu tak mtzeme zcela zanedbat. Teorie
dale predpoklada sondu, kterd neemituje castice, nezavisly iontovy a elektronovy
proud, Maxwellovo rozdéleni elektronii i ionti v plazmatu a nenarusené plazma

za stinici vrstvou. Typickd voltampérova charakteristika ziskana mérenim metodou
jedné sondy je na obrazku 2.8.

b J
P I
[JT
A ) LL :
U}' T i U
\ |
B\ |
.Ii
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III!
Sl
C
a) P b)

Obrazek 2.8: Typicka voltampérova charakteristika namérena metodou jedné sondy.
Vlevo: linearni méritko. A — iontova vétev, B — elektronova vétev, C — oblast na-
syceného elektronového proudu, v tsecich p; a ps se na sondu zapaluje vyboj. U,

— potencial plazmatu, Uy — plovouci potencidl. Vpravo: semilogaritmické méfitko
zobrazeni elektronové vétve VA charakteristiky. Pievzato z [3].

Ze smérnice zavislosti logaritmu elektronového proudu I na napéti (obr. 2.8
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2.5. Plazmatické technologie

vpravo) mizeme dle bezesrazkové teorie urcit teplotu elektronti 7, podle vztahu

e (U —Up)

In|l_|=In|l_,|+ T

(2.49)

Koncentraci iontl uréime z proudu I, ¢, ktery predstavuje linedrni extrapolaci ion-
tového proudu 7 v bodé plovouciho potencialu Uy, podle vztahu

_ (Ll [

T e \ kT (2:50)

kde m; je hmotnost iontu a S je povrch sondy. Podobné koncentraci elektronii zis-
kadme z nasyceného elektronového proudu /_, podle vztahu

:4|I—p| TMe

eS 8l€BT€ ’

Ne (2.51)
kde m. je hmotnost elektroni. V ptipadé, ze rozdélovaci funkce elektronti v nena-
ruseném plazmatu neni maxwellovska, je mozné ziskat skute¢nou rozdélovaci funkci
elektronii (rozdélovaci funkci energie fr(FE)) pomoci druhé derivace elektronového
proudu

d2I_ 1 2e
— = -8 | —————fr(E 2.52
a0z = 1\ mo, — 0y (2.52)
E=e(Up—U)
Tato metoda byla popsana roku 1930 Druyvesteynem [10] a je dale zmifiovana napf.

v [11].

Pokud k diagnostice pouzijeme dvou identickych sond (schéma zapojeni na obr.
2.7 vpravo), ziskdme symetrickou VA charakteristiku tvofenou pouze iontovym prou-
dem. Vyhodou tohoto pristupu je, ze zadna z elektrod neni na potencialu prilis
vzdaleném od plovouciho potencidlu a vyhneme se velkym elektronovym proudim
na sondu, které mohou elektrodu znic¢it. Na druhé strané pridani dalsi elektrody
komplikuje popis systému a jesté vice narusi zkoumané plazma. Teorie dvou sond
je podobna teorii jedné sondy v ptripadé bezesrazkového plazmatu a podobné jako
v predchozim piipadé mizeme z VA charakteristiky vypocitat koncentraci iontd a
teplotu elektront.

Vedle obvyklych metod jedné a dvou sond se vyjimecné mizeme setkat pii son-
dové diagnostice plazmatu i s vicesondovymi usporadanimi (nejcastéji s metodou tii
sond popsanou v [12]). Interpretace charakteristik naméfenych v téchto usporada-

vvvvvv

Debyova délka, aby nedochazelo k prekryvani stinicich oblasti.

2.5 Plazmatické technologie

Nizkoteplotni plazma je casto vyuzivané v nejriznéjsich technologickych procesech,
jakymi jsou naptiklad plazmatické leptani, naprasovani, depozice tenkych vrstev,
iontovd implantace a dalsi. VSechny zminéné technologické procesy se tykaji in-
terakce plazmatu s pevnou latkou, a proto je toto téma tzce splato s tématem
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2.5. Plazmatické technologie

predlozené diplomové prace. I kdyz se vytvorené modely netykaji primo téchto tech-
nologickych aplikaci, bylo by mozné nékteré k tomuto icelu vyuzit, a proto na tomto
misté kratce dvé technologie predstavime. Vétsi pocet plazmatickych technologii je
popséan v knize Fridmana [13].

Plazmochemické leptani

Jedna se o chemicky selektivni odstranovani materialu z predem urcenych mist
vzorku a vyuziva se pfedevsim pii vyrobé integrovanych obvodi. Charakteristické
energie iontil dopadajici na povrch materialu se pohybuji v fadu stovek elektron-
voltt. Technologicky postup se da shrnout do Sesti zakladnich krokt a je znazornén
na obrazku 2.9

| ] ] Photorezist

SRR,

c) d)

e) f)

Obréazek 2.9: Princip plazmochemického leptéani — a) depozice kovového filmu, b)
depozice fotorezistivni vrstvy, c) selektivni optickd expozice fotorezistivni vrstvy
pfes Sablonu, d) vyvoj fotorezistivni vrstvy (odstranéni ¢asti vystavené svételnému
zéfeni, zanechani vzorkované masky), e) anizotropické plazmatické leptéani kovového
filmu v mistech danych maskou, f) odstranéni zbytku fotorezistivni masky. Prevzato

z [13].

Iontova implantace

V literatufe jsou popsany dvé techniky iontové implantace, a sice implantace ion-
tovym proudem (Ion-Beam Implantation, IBI) a iontova implantace vnofenim do

19



2.5. Plazmatické technologie

plazmatu (Plasma—Immersion Ion Implantation, PIII). Techniky iontové implantace
jsou zalozeny na privadéni vysokoenergetickych iontt na povrch pevné latky a jejich
nasledné penetraci do materialu, ¢asto pfes mnoho atomovych vrstev. Energie ionti
pouzivanych pro implantaci jsou v rozmezi 10 - 300 keV a penetrace nastava az
do hloubky fadové mikrometrii, coz je dostacujici pro mnoho aplikaci. Iontova im-
plantace je dilezitym procesem pii dopovani polovodic¢ii, nebo vyztuzovani povrchii
materialt, predevsim kovil.

lon Beam

—| “Source -

|
'

N — Target

Space Charge SzFlasma, " Ag=
Limited Source 'J-

Obrazek 2.10: Schéma nejcastéjsiho usporadani aparatury pro technologii lon-Beam
Implantation. Pfevzato z [13].

Nejcasté€ji pouzivané usporadani pro metodu IBI je znédzornéno na obrazku 2.10.
Pristup metodou IBI vyzaduje ¢tyfi faze procesu implantace — generovani ionti,
extrakce ionti, fokusace iontového paprsku a skenovani povrchu materialu. Vyhody
tohoto pfistupu jsou v moznosti efektivniho nastaveni energie iontt, a tedy i hloubky
implantace a implantac¢ni davky. Nejvétsi nevyhodou je vysoka cena této technologie,
a proto se pouziva pouze pro vyrobu vysoce kvalitnich soucastek v mikroelektronice.

Work Piece

Obrazek 2.11: Ilustrace plazmatické iontové implantace vzorku s negativnim pied-
pétim a pritahovani iontt z plazmatu. Prevzato z [13].

V pripadé technologie PIII je materidl ponofen do plazmatu a ionty jsou na
vzorek pritahovany zdpornym napétim (obr. 2.11). Tim se eliminuji faze extrakce,
fokusace i skenovani materialu paprskem nutné pro IBI. Do plazmatu o objemu
fadové stovek litril a hustoté elektronti v rozmezi 10® — 10! cm ™3 je ponofen vodivy
vzorek, na ktery je pfivedeno pulzni stejnostmérné zaporné napéti v rozmezi 10 —
200 kV. Pulzy se opakuji pti frekvenci 200 — 500 Hz a trvaji v rozmezi 10 — 30 us.
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Kapitola 3

Céasticové modelovani plazmatu

Pocitacové modelovani se vedle experimentu a teoretického popisu v poslednich né-
kolika desitkéach let ukotvilo jako tfeti metodika ve védecké fyzikalni praci. Z druhé
strany na né mizeme nahlizet jako na predmeét zkoumani védcti, ktefi ovlivnéni vy-
vojem hardwaru stale vyvijeji nové rychlejsi a presnéjsi algoritmy pro modelovani
nejriznéjsich systémii, véetné téch fyzikalnich. Fyzikalni pocitacové modely mizeme
rozdélit do tii zakladnich skupin, a sice spojite, cdsticové a hybridni. V pripadé
spojitého modelovani fesime nejvyse nékolik desitek slozitych diferencialnich rovnic
vyjadiujicich nejéastéji zakladni zakony zachovani ve fyzice. Césticové modely proti
tomu fesi jednoduché pohybové rovnice ¢astic v systému (v klasickém pripadé ob-
vykle Newtonovy rovnice), aviak jejich pocet je ¢asto vyssi nez 10, piipadné i 107.
Hybridni modely jsou kombinaci ¢asticovych a spojitych modeli, a tézi tak z vyhod
obou technik.

Ve fyzice plazmatu je pocitacové modelovani vzhledem ke slozitosti experimen-
talniho i teoretického pristupu vhodnou a ¢asto pouzivanou technikou. I plazma lze
modelovat tfemi zakladnimi pristupy — ¢asticovym, spojitym a hybridnim. Dale k
tomu pribyva metoda Teseni Boltzmannovy kinetické rovnice, jejimz vystupem je
elektronova rozdélovaci funkce. Césticovy piistup lze jesté dale délit na tii metody
— deterministickd metoda molekularni dynamiky, stochastickd metoda Monte Carlo
a metoda kombinujici oba tyto pfistupy, které se casto rika c¢asticova hybridni me-
toda a je technikou pouzivanou ve vétsi ¢asti této prace. Césticové modelovani je
smeér pocitacového modelovani, jehoz cilem je popsat chovani makroskopického sys-
tému pomoci vyfeseni pohybovych rovnic mikroskopickych castic, které systém tvori.
Napi. v oblasti astrofyziky neni ¢asto termin mikroskopické c¢astice na misté, kdyz
systémem muze byt celd galaxie a ¢asticemi potom hvézdy uvnitt galaxie, nicméné
v pripadé fyziky plazmatu jsou c¢astice skute¢né mikroskopické atomy, molekuly a
elektrony, které tvori plazma.

Metoda molekularni dynamiky popisuje pohyb castic deterministicky. Z toho
vyplyva, zZe je nutné znat pocatecni stavy vsech c¢astic v systému, coz by v pripadé
plazmatu znamenalo znat polohy a rychlosti vSech ¢astic v objemu v urcity okamzik.
Toto neni v principu mozné, protoze i kdyby existovala dostacujici experimentalni
technika, narazime v pripadé mikroskopickych ¢astic i na omezeni plynouci z kvan-
tové fyziky. Cista metoda molekuldrni dynamiky je tak pouzitelna pouze v omezeném
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3.1. Integrace pohybovych rovnic

poctu problémi, kde jsou pocatecni podminky znamé. V piipadé plazmatu, kde po-
¢itame radové s miliony ¢astic, je nutné metodu molekularni dynamiky kombinovat s
pravdépodobnostnim piistupem metody Monte Carlo. Poc¢atecni polohy a rychlosti
¢astic generujeme z rozdélovaci funkce, o které predpokladame, ze je blizka skutecné
rozdé€lovaci funkci daného typu castic ve zkoumaném plazmatu — ¢asto se jedna o
Maxwellovu rozdélovaci funkei (2.31). Kromé generovani poc¢atecnich podminek se
objevuje metoda Monte Carlo v pripadé modelovani nizkoteplotniho plazmatu i v
modelu srazek ¢astic. Vznika tak ¢asticovy hybridni model, ktery je diskutovan v
nasledujicich sekcich.

3.1 Integrace pohybovych rovnic

Stézejnim bodem c¢asticového modelu, jak uz bylo uvedeno, je vyfeseni pohybovych
rovnic vSech ¢astic. V dalsich ivahach budeme plazma popisovat vyhradné pomoci
zakont klasické fyziky, jak je v podobnych modelech obvyklé. Uvazujeme tedy New-
tonovy pohybové rovnice, které lze numericky fesit diskretizaci ¢asu na malé tseky
a rozvojem do fady. Pfesnost feseni udava pocet uvazovanych ¢lenti rozvoje k, podle
néjz oznacujeme metody jako algoritmy k-tého fadu presnosti, a také velikost zvole-
ného casového kroku. Obecné plati, ze ¢im vyssi fad presnosti a mensi c¢asovy krok,
tim presnéjsi vysledky. Musime si ale uvédomit, ze pfi ptilis malych ¢asovych krocich
by doby vypoctu dosahovaly prilis vysokych hodnot a vznikala by nova nepfesnost
vysledkti dana zaokrouhlovaci chybou pocitace. Naopak prilis vysoky casovy krok
by zptisoboval tzv. nefyzikdlni ohrev, ktery predstavuje zvySovani stfedni energie
¢astic zplisobené pravé prilis hrubou diskretizaci ¢asu. Vysvétleni tohoto jevu je
podéno napf. v [14]. Vychézi ze skute¢nosti, Ze trajektorie ¢astic jsou misto hladké
krivky tvoreny lomenou c¢arou, a proto mohou byt vzdalenosti ¢astic v urcitych oka-
mzicich vypoc¢tu mensi nez odpovida realité, ¢imz ziskaji ¢astice ve svych silovych
polich vétsi potencialni energii a systém se navenek zahtiva, aniz by k tomu mél fy-
zikalni diivod. Vyssi fad presnosti pouzitého algoritmu také prodlouzi dobu vypoctu
a zkomplikuje kod programu.

Kompromisem, ktery je pouzivan v drtivé vétsiné modeld znamych z literatury,
je pouziti algoritmu druhého fadu presnosti. Nejznaméjsi algoritmy z této skupiny
jsou leap frog a Verletuv rychlostni algoritmus, ktery je pouzit v nasich modelech.
Oba algoritmy jsou popsany v [14]. Pfedpokladame-li, Ze zndme polohy a rychlosti
vsech ¢astic v Case t = ty, potom v Case t = ty + At bude v pripadé Verletova
algoritmu pro polohu a rychlost i-té ¢astice v systému platit

Fi(to+ At) = F(to) + Ti(to) At + gfff) (At)? (3.1)
F(to+At) = ... (3.2)
Fy(to) + Fi(to + At)

Tito+ AY) = T(ty) + At. (3.3)

2m,~

Ve vzorci pro vypocet nové rychlosti Verletovym algoritmem si mtizeme vsimnout,
Ze se pocCita primér nové a staré sily ptisobici na danou ¢astici. Z toho plyne hlavni
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slabost Verletova algoritmu, a sice nutnost drzet v paméti vektor starych i novych
sil pisobici na kazdou z Castic.

V ptipadé leap frog algoritmu jsou pocateénimi podminkami polohy vSech c¢astic
v case t = ty a rychlosti v case t = ty + %. Nové polohy a rychlosti vypocitané
metodou leap frog budou

A F;

Fi(to+ At) = (o) + 0 (to + —t) At + Filto) (At)? (3.4)
Fi(ty+At) = ... (3.5)
At\  Fi(to+ At
Ui (to + %At) = U (to + 7) + %At. (3.6)

V leap frog algoritmu predbiha rychlost ¢astic jejich polohy o polovinu ¢asového
kroku. Stejnym zptsobem je nutné zadat i pocatecni stav, coz jsou data, kterd ne-
byvaji ¢asto z experimentt znama. Proto je nutné rychlosti v; (tg + %) pred startem
algoritmu né&jakym zptsobem vypoditat z v;(to).

Jak z vypocetnich schémat vyplyva, je pred vypoctem nové rychlosti castice
nutné znat novou silu, kterd na ni ptsobi. Pro pouziti Verletova, ale i leap frog
algoritmu je tedy nutné, aby sila plisobici na ¢astice nebyla zavisla na rychlosti
castice. To je splnéno pro elektrostatickou silu, nikoliv vSak pro kompletni Lorent-
zovu silu, tedy i s pritomnosti magnetického pole. Pro modelovani nizkoteplotniho
plazmatu si s timto pristupem vystac¢ime, protoze uc¢inky magnetického pole vznika-
jiciho v systému pohybem nabitych ¢astic jsou zanedbatelné viici t¢inktim ptisobeni
elektrostatického pole vzniklého formovanim nahodné hustoty naboje (plazmatické
oscilace) nebo daného vnéjsim elektrostatickym polem. V pfipadé vysokoteplotniho
plazmatu je magnetické pole nezanedbatelné a integrace pohybovych rovnic se pro-
vadi modifikaci zminénych algoritmi, napf. pomoci postupu zvaného HARHA (z
anglického Half Acceleration — Rotation — Half Acceleration), popsaného v [L15].
Timto zptisobem vsak Ize do leap frog nebo rychlostniho Verletova algoritmu dodat
pouze vliv externiho magnetického pole.

3.2 Vypocet sily

V nizkoteplotnim plazmatu, pokud zanedbdme magnetické pole (a samoziejmé i
gravita¢ni piisobeni), miZzeme popsat t¥i zdkladni kategorie sil piisobici na kazdou
nabitou c¢astici — elektrostaticka sila zptisobend prilozenim vnéjsiho pole, elektrosta-
ticka sila od souctu coulombovskych poli vsech ostatnich ¢astic a kratkodosahové sily
pusobici pfi necoulombovskych interakci mezi ¢asticemi (napf. pii pruzné srazce).
Posledni jmenované sily ptisobi kratkodobé pouze v pritbéhu interakce a jejich Gcinky
se simuluji v jiné ¢asti modelu popsané v sekci 3.3. Soucet sil prvnich dvou zmino-
vanych kategorii je nutné doplnit do schématu c¢asové integrace pohybovych rovnic,
tedy vztahu (3.2).
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3.2.1 Metoda primého pusobeni

V ptipadé elektrostatickych sil je fyzikalné zcela korektni provést superpozici cou-
lombovskych sil od vSech ¢astic v systému a k vysledku pricist silu danou intenzitou
elektrického pole vnéjsiho zdroje (napft. elektrody). Tento pristup pro vypocet sil
bychom mohli nazvat metodou piimého ptisobeni. Vysledny vztah je mozné zapsat
pomoci nasledujicich rovnic:

E _ .F_?OC _|_Fviext (37)
N — —
. ¢ 7 — 7
Floc — L 3.8
7 47T€0 ;(q‘]“:;—f}ﬁ) ( )
J#i
F = qE™() (3.9)

kde ¢; je naboj i-té castice a €y je permitivita vakua. Urceni sily pochézejici ze
vzajemného ptisobeni ¢astic (3.8) znacné zpomaluje vypocet, nebot pro vypocet sily
na kazdou castici je tfeba projit cyklem vsSechny ostatni castice a cely vypocet tak
dosahne asymptotické slozitosti O(N?). Pro potfeby modelovani plazmatu je tato
naroc¢nost na hranici schopnosti soucasného hardwaru. Z hlediska presnosti se vSak
jedna o jedinou zcela korektni metodu. V této praci byla metoda primého ptisobeni
aplikovana na model objemu plazmatu a vysledky spolu s vypocetni naroc¢nosti
budou podrobné diskutovany v dalsi ¢asti.

3.2.2 Metoda Particle-In-Cell

Vypocetné méné narocny postup je metoda Particle-In-Cell (PIC). Tato metoda
spocivé v urceni ,lokalni intenzity elektrického pole* E'c (7), ¢imz vztah (3.8) prejde
na jednodussi tvar

F:iloc — qiE_:lOC(f;'> =—q [VUlOC] (7;;) . (310)

Jak bylo naznaceno, lokalni intenzitu elektrického pole spocitame z elektrostatického
potencialu, ktery ziskdAme numerickym fesenim Poissonovy rovnice

AU = —g, (3.11)

kde p je hustota naboje. Numerické feseni této rovnice vyzaduje rozdéleni pracovni
oblasti siti na podoblasti, kterym se fika buriky (cells) a které maji ve dvou rozmé-
rech nejcastéji tvar ¢tvercli. Dvourozmérnou pracovni oblast diskretizujeme pomoci
metody konecnych diferenci [16]:

yj = Yo -+ j . h, (313)
kde h je vzdalenost sousednich uzli sité. Elektrostaticky potencial U(z,y) a hustotu

naboje p(z,y) budeme reprezentovat diskrétnimi hodnotami u;; = U(x;,y;) a pi; =
p(z;,y;) a indexy ¢ a j budou v souladu se zvyklostmi programovaciho jazyka C
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Obrazek 3.1: Schéma diskretizace elektrostatického potencidlu pro potieby numeric-
kého feseni Poissonovy rovnice. Sedou barvou jsou znizornény okrajové podminky
i s prislusnym znacenim.

v mezich od 0 do N — 1. Indexovani v pripadé elektrostatického potencidlu véetné
oznaceni okrajovych podminek je znazornéno na obrazku 3.1.

Nyni si struc¢né uvedeme postup ziskani intenzity lokalniho elektrického pole EIOC,
ktery je podrobné popsan v [14]:

1. Elektricky naboj c¢astic v pracovni oblasti interpolujeme do vyse popsané
miize, ¢imz ziskdme celkovy ndboj fiktivnich ¢astic g;; umisténych v uzlech
této miize. Vydélenim naboje ¢;; objemem buiiky ziskdme hustotu naboje p;;.

e Algoritmus Nearest Grid Point (NGP) je nejjednodussi zpusob ziskani
¢;; pomoci pfimého souctu naboji vSech ¢astic nachazejicich se v 1j-té
burce.

e V algoritmu Cloud In Cell (CIC) tvoii ndboj kazdé ¢astice ,oblak“, jehoz
tvar i velikost je shodny s tvarem bunky a ktery zasahuje do vice bunék.
Naboj kazdé castice tak prispiva do vysledné hustoty naboje bunky, ve
které se c¢astice nachézi, a také nekolika sousednich bunék. Velikost pii-
spévku do dané buriky je tmérna objemu (resp. plose) oblaku v této
bunice. Timto v podstaté provadime linearni interpolaci naboje.

2. Vyfesime Poissonovu rovnici, a ziskame tak elektrostaticky potenciél w;;.

3. Provedeme numerickou derivaci (gradient) elektrostatického potencialu.

Vv

prechazi metodou konec¢nych diferenci na soustavu algebraickych rovnic pro elek-
trostaticky potencial v jednotlivych uzlech oznacenych indexy ij

Ui+Dj T U—D; T i) UG- — A = —i—ijhz : (3.14)
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Soustavu je mozné prepsat do maticového tvaru
A-u=yp, (3.15)
kde vektor @ je sestavem z bodl u;; takto:
U = (U0, U1, - - - » UO(N—1)5 U105 - - - s U(N—1)(N—1)) (3.16)

Tvar vektoru pravé strany p a matice A je zfejmy ze symbolického prepisu rovnice
(3.15) na obrazku 3.2.
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Obrazek 3.2: Soustava rovnic predstavujici feSeni Poissonovy rovnice.

V popsané soustavé rovnic se na pravé strané objevuji okrajové podminky (na
obrazku 3.1 znézornény Sedou barvou), které se nejcastéji voli nulové. V pfipadé,
ze chceme urcit potencial v né€kterych bodech uvniti pracovni oblasti, coz je nutné
pii simulaci vnorenych elektrod, musime upravit piislusné radky matice Poissonovy
rovnice, tedy ¢islo —4 nahradime 1 a ostatni ¢isla v fadku vynulujeme. Ve vektoru
pravé strany bude na pfislusném radku pozadovany potencial. V pripadé valcové
sondy se vSak jednoduchou aplikaci okrajovych podminek pfimo do uzlti dopous-
time nezanedbatelné chyby. Polomér elektrody je totiz v fadu jednotek uzlovych
vzdalenosti a dvourozmérna kruhova sonda tak ztraci svij tvar. To zpusobuje de-
formaci elektrostatického pole v tésné blizkosti elektrody, tedy v misté, které nas z
hlediska naseho modelu velmi zajima. Reseni tohoto problému je uvedeno napi. v
[17] a jde v podstaté o posunuti krajnich uzlovych bodi, které se nachazeji uvnitt
elektrody, pfimo na jeji obvod — ¢asto tedy mimo nasi ptivodni sit. Schéma metody
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3.2. Vypocet sily

ﬁf;'\‘ v
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Obrazek 3.3: Vliv korekce vypoc¢tu Poissonovy rovnice pro kruhovou elektrodu.
Vlevo: vypocet bez korekce, vpravo: vypocet s korekei, nahote: princip metody vypo-
¢tu, dole: vypocet na siti 200 x 200, polomér elektrody 3 uzlové vzdalenosti, nulova
hustota naboje.

je znézornéno na obrazku 3.3 spolec¢né s demonstraci vlivu této korekce na vysledek
konkrétniho vypoctu.

Pokud budeme pozadovat ,periodické podminky“ v jednom sméru feseni, tzn.
okrajové podminky budou ve tvaru Vi : u;_1) = u;v—1), musime upravit diagonalni
bloky matice Poissonovy rovnice na tvar znazornény na obrazku 3.4.

41 1
1-4 1

1-4
1

1
1 -4

Obrazek 3.4: Tvar diagonalniho bloku matice Poissonovy rovnice pro periodické
okrajové podminky v jednom sméru.

Nyni jiz zname vSechny tvary diferencované Poissonovy rovnice, které budou po-
uzity v nasich modelech, a miizeme tedy soustavu rovnic fesit. Konkrétni algoritmy
pro Teseni soustavy linearnich algebraickych rovnic ukazeme v kapitole 4.1.

Asymptoticka slozitost metody PIC je O(N log N) — musime totiz projit vSechny
castice, abychom vypocetli hustotu naboje a po vypoctu potencialu silu, ktera na
né pusobi. Empirické zkusenost [14] navic fik4, Ze je vhodné volit meziuzlovou vzdéa-
lenost h tak, aby v jedné bunce byly fadové alespon desitky castic. Potom bude
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3.2. Vypocet sily

chyba dand Sumem v Teseni inosné, nicméné pii nizsim poctu Castic zase vzroste
chyba zpiisobena prilis hrubou diskretizaci prostoru. Pii vyssim poctu ¢astic si na-
opak miZzeme dovolit sit zjemnit, a redukovat tak chybu danou diskretizaci. Ve
slozitosti algoritmu se toto zjemnéni sité projevi pravé clenem log N. Metoda PIC
je velmi casto pouzivanou metodou vypoctu silového plisobeni v ¢asticovych mode-
lech plazmatu. Je vSak nutné dodat, ze tato metoda skryva podstatné nedostatky;,
které spocivaji v interpolaci naboji blizkych castic do jedné bunky. Metoda neni
principialné schopna postihnout déje na prostorovych skaldch mensich, nez je uz-
lova vzdalenost. Zanedbava i silové ptisobeni mezi blizkymi ¢asticemi v ramci jedné
buriky. Marsalek [18] podrobil metodu PIC kritické analyze a srovnani se silnéjsi me-
todou stromovych algoritmii. Vysledky ukazaly znac¢né rozdily v charakteristickych
trajektoriich ¢astic v pritomnosti magnetického pole. Je vhodné uvazovat nad po-
uzitim silnéjsich algoritmi, které nepouzivaji zminovanou aproximaci metody PIC,
pripadné nad pouzitim algoritmu pfimého silového piisobeni, ktery je sice nejpfes-
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3.2.3 Stromové algoritmy

Stromové algoritmy jsou metody vypoctu silového piisobeni, které se snazi elimino-
vat nejvétsi nedostatek metody PIC, tedy nezahrnuti interakce blizkych castic. Sily
od blizkych ¢astic jsou v téchto metodach zapocitavany v podstaté presné, témer
primym piisobenim, zatimco sily od ¢astic vzdalenéjsich jsou zapocitavany priblizné
a Castice jsou seskupovany podobné, jako u metody PIC.

Prvni ze dvou pfistupi je tzv. Barnesuv-Hutiv algoritmus publikovany v [19].
Dvourozmérna ¢tvercova pracovni oblast se na zacatku vypoctu rozdéli na ¢tvrtiny
a kazda ¢tvrtina se dale hierarchicky déli, dokud nebude v kazdé dil¢i oblasti nejvyse
jedna ¢astice. Oblasti vzniklé timto délenim na v8ech trovnich (hloubkéch déleni) si
zaroven pamatuji polohu tézisté ¢astic, které obsahuji. Vznikla ,stromova“ struktura
se nasledné vyuzije pfi vypoctu potencidlu v daném bodé. Strukturu prochazime od
kterém hledame potencial. Tuto vzdalenost porovname s velikosti zkoumané oblasti
d. V ptipadé, Ze je splnéno tzv. multipélové ptijimaci kritérium

,
- q
d<9, (3.17)

Vv

oblasti a s ndbojem rovnym souc¢tu naboje obsazenych castic. V pripadé, ze kritérium
splnéno neni, pokracujeme v prohledavani stromové struktury smérem k nizsi arovni,
tj. podrobnéjsimu déleni. Metoda konvenrguje k metodé pfimého piisobeni pti 6 —
o0 a jeji narocnost je, podobné jako u metody PIC, O(N log N).

Druhym pfistupem je tzv. rychld multipolovd metoda, jejiz implementace je vy-
razné komplikovanéjsi nez v pripadé Barnesova-Hutova algoritmu. Prispévky od
dil¢ich oblasti stromové struktury jsou zapocitavany pomoci multipélového rozvoje

vy

zlepSuje asymptotickou slozitost metody na O(N). Multiplikativni konstanta ptred
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3.3. Simulace srazek

linedrnim c¢lenem je vSak vysoka a metoda je tak pouzitelna pro systémy s velkym
poctem ¢astic. Podrobny popis metody je uveden v [20].

3.2.4 Dalsi metody vypoctu silového pusobeni

Pro tplnost je tfeba dodat, ze kromé metod pfimého piisobeni, PIC a stromovych
algoritmii existuji i dalsi metody vypoctu silového plisobeni. Nevyhoda stromovych
algoritmt spociva v nutnosti pouziti otevienych okrajovych podminek. V nasich
vypoctech vsak chceme zadavat okrajové podminky predstavujici nejcastéji nulovy
potencial na okrajich pracovni oblasti a dany nenulovy potencial v oblastech sond
vnotrenych do plazmatu. Abychom mohli pouzit stromové algoritmy i v tomto pii-
padé, muzeme na okraj pracovni plochy, pfipadné sondy, vlozit virtualni bodové
naboje takovym zptisobem, Ze potencial jimi generovany v souctu s potencidlem
vypoctenym z realnych castic v systému bude spliovat pozadované okrajové pod-
minky. Tento algoritmus je popsany v [18] pod ndzvem boundary integral/treecode
algorithm. Nakonec mtizeme jesté zminit algoritmy P3M [21], jehoz slozitost do-
sahuje O(N?) a Ewaldovu sumaci [22] pouZitelnou pouze pro periodické okrajové
podminky.

3.3 Simulace srazek

Zaklady fyzikalniho popisu srazkovych procest predevsim v souvislosti se srazko-
vym ¢lenem Boltzmannovy kinetické rovnice byly predstaveny v kapitole 2.1.2. V
nasledujici kapitole se pokusime popsat zptsob simulace srazek v ¢asticovych mo-
delech nizkoteplotniho plazmatu. Vzhledem k nizkému stupni ionizace plazmatu je
ziejmé, ze zasadni vliv na pohyb nabitych ¢astic budou mit jejich srazky s neutral-
nimi ¢asticemi. Neutralni castice se vSak nepodileji na formovani stinici vrstvy, a tak
jsou z hlediska nasich modeltt méné podstatné. Navic je jejich koncentrace mnohem
vyssi nez koncentrace nabitych c¢astic, a proto je nemtizeme pfimo zahrnout do ¢as-
ticového modelu. V modelovani srazkovych procesi vSak neutralni ¢astice musi byt
zahrnuty, a jsou tedy generovany z daného rozdéleni metodou Monte Carlo pouze
jako tcastnici srazek s nabitymi casticemi. Pro modely pouzivajici tuto techniku v
kombinaci s technikou PIC pro silové ptisobeni se vzila zkratka PIC-MCC modely,
tedy ,,Particle-In-Cell — Monte Carlo collisions®.

Problematika srazek v ¢asticovych modelech je popséna napt. v [23]. Pravdépo-
dobnostni rozdéleni ndhodné volné drahy [ (délky drahy jedné ¢astice mezi jednot-
livymi srazkami) je

1 l
kde A je tzv. stfedni volna dréha, ktera je definované vztahem
1
A= — 3.19
. (3.19)

kde n je koncentrace rozptylovych center a ¢ je znamy totalni Gc¢inny prirez. Na-
hodnou volnou drahu [ tak mtizeme pomoci tohoto rozdéleni a pomoci vztahu (4.26)
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v [14] rozehrat pomoci vztahu

[=—-Xn~, (3.20)

kde 7 je ndhodné ¢islo z intervalu (0, 1) a s rovhomérnym rozdélenim pravdépodob-
nosti na tomto intervalu.

Je tedy mozné zkonstruovat nasledujici postup: Céstici na za¢atku pohybu vyge-
nerujeme nadhodnou volnou drahu pomoci vztahu (3.20), po jejim urazeni dojde ke
srazce (zméni se rychlost ¢astice) a ¢astice ziska novou ndhodnou volnou drahu, ¢imz
se postup opakuje. Tento pristup je vsak legitimni pouze v pripadé konstantniho to-
talniho i¢inného prifezu. Jak jsme si vSak ukézali, mize byt totalni G¢inny prifez
zavisly na vzajemné rychlosti interagujicich ¢astic a ta se béhem pohybu castice
méni. Pokud bychom pfedpokladali, Ze rychlost nabité ¢astice (napi. elektronu) je
radové vyssi, nez je rychlost neutralnich ¢astic (napf. Ar), miZeme rychlost neutral-
nich ¢astic vzhledem k nabité zanedbat, a G¢inny prifez tak zavisi pouze na okamzité
rychlosti nabité c¢astice. Zde je mozné vyuzit umélého obratu metody Monte Carlo,
a sice metody nulové srazky [24]. Do seznamu tc¢innych prafezt {o;(E), i =1...k}
riznych interakci, kterych se mize zkoumana c¢astice zticastnit, pridame uc¢inny pri-
fez tzv. nulové srazky oy, ktery bude spliovat vztah

0o(F) = konst — Z oi(F). (3.21)

Potom bude celkovy u¢inny prifrez vSech interakci konstantni a my miizeme pouzit
pro generovani ndhodné volné dréhy vztah (3.20) a pravdépodobnosti jednotlivych
interakci, véetné nulové srazky, budou urceny az po tom, co ¢astice ndhodnou volnou
drahu urazi a budeme znat jeji okamzitou rychlost.

Problém ale nastane, pokud nemtizeme zanedbat rychlosti rozptylovych center.
Resenim je modifikovand metoda nulové srazky, ktera je popsana v [23]. Priimérna
doba 7 mezi dvéma po sobé jdoucimi srazkami jedné castice je obecné zavisla, stejné

k
jako 0¢inny priifez, na relativni rychlosti ¢astic g. Oznacime-li S(g) = > 0(g) a

i=1

M = max{gS(g)}, potom nova nulova srazka bude mit G¢inny prifez spliujici
g
rovnici

oo(g) = — —S(9) - (3.22)

k
Celkovy uéinny prifez o(g) = > 0i(g), zahrnujici i nulovou srazku, potom bude
i=0
spliiovat podminku go(g) = konst, tedy tento vyraz nebude zavisly na relativni
rychlosti g. Stejné tak primérna doba mezi srazkami

1
T = ——
go(g)n’
kde n je opét koncentrace rozptylovych center, nebude zavisla na relativni rychlosti
¢astic g. Pokud pro pohyb ¢astice pouzivame c¢asovy krok At, bude pravdépodob-
nost, ze za tento Casovy krok castice interaguje jednou z interakci o;, i =0...k

P=1-exp (—%) . (3.24)

M
9

(3.23)

30



3.3. Simulace srazek

Zname tedy, pravdépodobnost, ze dojde k jedné ze srazek za dobu At. Pravdépo-
dobnost, ze dojde ke konkrétni i-té srézce je podle [23] imérnd srazkové frekvenci
v; = ngo;(g), kde g je relativni rychlost nabité ¢astice (bereme jeji okamzitou rych-
lost v daném ¢asovém kroku) a neutralni ¢astice (jeji rychlost generujeme ndhodné z
Maxwellova rozdéleni). Céstici je mozné vygenerovat ndhodny ¢as do srazky t z ex-
ponencialniho rozdéleni se stredni hodnotou 7. Pfed posunem castice o ¢asovy krok
At zkontrolujeme, jestli se nema Castice v tomto ¢asovém kroku srazit, tzn. jestli
t < At. Pokud ano, pohneme ¢astici pouze o ¢asovy krok t, nasledné provedeme
srazku a vygenerujeme novy nahodny ¢as do srazky. Priimérna doba mezi srazkami
je neprimo tmérna tlaku plazmatu, a tedy pfi vysokych tlacich se mize stat, ze se
¢astice srazi i nékolikrat v pritbéhu jednoho ¢asového kroku. Popsany algoritmus
tedy umozni pouziti delsiho ¢asového kroku i v ptipadé vyssich tlaka [23].

Zatim jsme popsali, v ktery okamzik dochazi v nasich modelech ke srazce Castic.
Jesté tedy zbyva urcit, co se béhem srazek stane s rychlosti nabité interagujici ¢as-
tice. V pritbéhu obecné nepruzné srazky dojde ke zmenseni celkové kinetické energie
soustavy T' o energii F;, kterd se pouzije napf. pro ionizaci, nebo excitaci neut-
ralni ¢astice. Po srazce bude mit nabité ¢astice podle [25] novou velikost rychlosti v
tézistové soustave

N2 ) 2, M,
- - 2
(view) = (v1ea) M, (M, + M)’ (3.25)

kde M; je hmotnost zkoumané nabité castice, My hmotnost neutralni castice, ktera
se UCastni srazky, a viom je rychlost nabité ¢astice v tézistové soustavé pied srazkou.
Necht R je jednotkovy vektor s danym thlovym rozdélenim. V piipad€, ze zname i
tthlové rozdéleni u¢inného prufezu (diferencialni t¢inny prifez) pro danou interakei,
muzeme zde vyuzit pravé toto ihlové rozdéleni (pro danou vzajemnou rychlost). V
pripadé, Ze zname pouze energetické rozdéleni i¢inného priifezu, musime predpo-
kladat izotropni rozdéleni sméru vektoru R. Nové rychlost nabité ¢astice v tézistové
soustavé bude tedy ¥,y = v’lCMﬁ a po prechodu do laboratorni soustavy bude mit
¢astice rychlost v] = vicm + Ve -

V ptipadé pruzné srazky elektronu s ¢astici, jejiz rychlost je vici rychlosti elek-
tronu zanedbatelnd mtzeme vyse zminény postup zjednodusit. Nova rychlost elek-
tronu po srazce bude bez ohledu na rychlost tézké ¢astice podle [25]

/ M
v = v? (1 - 4’yﬁ;) : (3.26)

kde v je ¢islo z intervalu (0, 1) s rovnomérnym rozdélenim pravdépodobnosti na
tomto intervalu. Tento postup je vyhodny predevsim proto, Ze nemusime béhem
interakce rozehravat ndhodnou rychlost tézkého atomu z Maxwellova rozdéleni. Smér
rychlosti je opét ndhodny bud podle dané tihlové zavislosti diferencidlniho i¢inného
prifezu, nebo s rovnomérnym (izotropnim) rozdélenim. Tézisfova soustava je totiz
kvali My > M, a také kviili zanedbani rychlosti tézkého atomu shodné se soustavou
laboratorni.

Nejjednodussi situace nastava v pripadé rezonancniho prenosu naboje, kdy si po
srazce vymeéni nabita ¢astice s neutralni role. V nasem modelu se to projevi tak, ze
nabita castice ziska rychlost vygenerované neutralni castice.
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Kapitola 4

Numerické metody

4.1 Soustavy linearnich algebraickych rovnic

Soustava linearnich algebraickych rovnic se objevuje v této praci pii numerickém
feSeni Poissonovy rovnice. V nasledujici kapitole si predstavime zakladni numerické
metody pro feseni téchto soustav. Soustavu je mozné pomoci maticového zapisu

prepsat do tvaru
A-Z=b. (4.1)

Metody Teseni je mozné rozdélit na primé a iteracni. Pfimymi metodami ziskame
,presné“ Teseni soustavy v konecném poctu krokt. Musime vSak davat pozor na
kumulovani zaokrouhlovaci chyby pii vypoctu. Itera¢nimi metodami ziskdme po
konecném poctu krokt pouze priblizné feseni, zaokrouhlovaci chyby se vSak princi-
pialné nemohou kumulovat a presnost vysledku mtzeme urcovat podminkami pro
zastaveni cyklu vypoctu.

4.1.1 Primé metody
Gaussova-Jordanova eliminace

Gaussova-Jordanova eliminace je nejjednodussi metodou feSeni soustav linearnich
algebraickych rovnic. Je zalozena na postupném vylucovani neznamych soustavy
elementarnimi operacemi s fadkami matice. Matice A pak prejde na horni troju-
helnikovou matici a hodnoty nezndmych ziskdme algoritmem ,zpétné substituce®.
Reseni mizeme ziskat pfimo pouzitim modifikace, tzv. Gaussovy-Jordanovy redukce,
kdy matici upravujeme rovnou na jednotkovou. Predpokladem je regularni matice
A. T pres regularnost se muze stat, ze matice bude tzv. ,Spatné podminéna“, tedy
determinant matice A se bude blizit nule. V tomto pripadé miize mit zaokrouhlovaci
chyba zasadni vliv na chybu feseni, ¢emuz mtzeme ptedejit tzv. ,pivotaci. Pokud
se snazime eliminovat i-tou neznamou, najdeme v piipadé iplné pivotace mezi prvky
ajk, (j,k > 1) prvek s nejvétsi absolutni hodnotou a pfehozenim fadki a sloupcii jej
dostaneme na misto a;;, tedy na misto ,pivota“. Dale postupujeme, jako obvykle.
Jak je uvedeno v [16], principidlni vyhoda Gaussovy-Jordnanovy eliminace je
v jeji vysoké stabilité (v pFipadé pouziti Giplné pivotace je nejstabilnéjsi z piimych
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4.1. Soustavy linearnich algebraickych rovnic

metod). Nevyhodou je jeji malé rychlost a také nutnost znat béhem jednoho vypoctu
vSechny vektory pravych stran, pro které chceme najit feseni. Pokud je nezname v
jeden okamzik, musime cely vypocet opakovat, protoze feseni pomoci inverzni matice
je velmi nachylné na zaokrouhlovaci chyby.

LU rozklad

Predpokladejme, ze zname rozklad matice A na dolni trojihelnikovou matici I a
horni trojuhelnikovou matici U podle vztahu

A=L.U. (4.2)
Rovnici (4.1) pfepiSeme do tvaru
L-(U-%)=b. (4.3)

K vyteseni tak ziskame dvé velmi jednoduché rovnice

L-§ = b (4.4)
Ui = 7, (4.5)

z nichz prvni lze feSit doprednou a druhou zpétnou substituci, tedy postupnym
dosazovanim. Metod ziskani LU rozkladu matice A je mnoho a zélezi na charak-
teru problému. Vyhodné je pouzit nékteré z mnoha dostupnych knihoven. Pfednosti
tohoto pristupu je, ze jakmile provedeme LU rozklad matice A, mtizeme rovnice
(4.4) a (4.5) aplikovat kdykoliv je potfeba na libovolny vektor pravé strany, a to s
mensi nepresnosti danou zaokrouhlovacimi chybami nez po nalezeni inverzni matice
Gaussovou-Jordanovou eliminaci. Vektory pravych stran tak nemusime znat v jeden
okamzik, a pokud je zname, nemusime je mit vSechny najednou ulozeny v paméti.

4.1.2 Iteracni metody

Itera¢ni metody TeSeni rovnice (4.1) lze popsat obecné vztahem
gk — |- 7% 4 g, (4.6)

kde H je tzv. interacni matice a horni index nad vektorem feseni ¥ znaci poradové
¢islo iterace. Nasledujici tfi popisované metody pracuji s rozkladem matice A podle
vztahu

A=L+D+U, (4.7)

kde IL je dolni trojuhelnikova ¢ast matice A s nulami na diagondle, U je horni
trojuhelnikovad ¢ast téze matice, opét s nulami na diagondle a konecné D je jeji
diagonalni cast.
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4.1. Soustavy linearnich algebraickych rovnic

Jacobiho metoda

V pripadé Jacobiho metody bude pro vektor feseni v nasledujici iteraci platit

ﬁHU:—D4-@+wyﬁ@—ﬂ. (4.8)
Analyza vlastnich hodnot itera¢ni matice —D~! - (L + U), struéné popsana v [16],
dava informace o tom, jak rychle a zda viibec metoda konverguje. Pro matice gene-
rované operatory eliptickych parcialnich diferencialnich rovnic, jako je i Poissonova
rovnice, Jacobiho metoda konverguje. Rychlost konvergence se udava faktorem r,
ktery popisuje pocet iteraci nutnych k redukci celkové chyby vektoru feseni o p
dekadickych rada. V pripadé Poissonovy rovnice resené na siti J x J je faktor kon-

vergence roven

T %pﬁ . (4.9)

Gaussova-Seidelova metoda

Pro vektor feseni v piipadé Gaussovy-Seidelovy metody plati
ﬁ“”:—@+®fﬁﬁyﬂ“—ﬂ (4.10)

a faktor konvergence je polovi¢ni oproti Jacobiho metodé, tedy

1
ro~ “pJ?. (4.11)
4
Kvadraticka zavislost faktoru konvergence na velikosti mrize je prilis vysoka pro
feseni problémil s J rovno fadové 102. Gaussova-Seidelova i Jacobiho metoda jsou
proto v tomto pripadé nepouzitelné.

Superrelaxacni metoda

Jednoducha modifikace Gaussovy-Seidelovy metody zptisobuje znac¢né urychleni kon-
vergence. Jedna se o superrelaxacni metodu, v anglické literatufe oznacovanou jako
,succesive overrelaxation“ (SOR).
K pravé strané rovnice (4.10) pfi¢teme a odecteme vektor %) a po kratké tprave
ziskdme vztah
F*D = 70 (L4 D). R (4.12)

kde gk) je chybovy vektor pro k-tou iteraci, tedy
W = (L+D+U)- 75 . (4.13)

Superrelaxa¢ni metoda, jak napovida jeji nazev, zvétsuje uméle vliv chybového vek-
toru v jednom kroku Gaussovy-Seidelovy metody o faktor w, nazyvany superrela-
xacni parametr (overrelaxation parameter). Zakladni rovnice metody je tedy

FFD = 2B _ (L 4+ D)~ €W (4.14)
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4.2. Obycejné diferencialni rovnice

Metoda konverguje pro hodnoty w € (0,2). Pouze v intervalu w € (1,2) vsak
muze dojit k urychleni oproti Gaussové-Seidelové metodé. Optimélni hodnota fak-
toru w je v pripadé Poissonovy rovnice

2
~ 4.15
14z (4.15)
a faktor konvergence metody bude v tom pfipadé roven
1
r o ng : (4.16)

N7

tedy linearné zavisly na velikosti mtize, coz je v pripadé velkych miizi, jaké budeme
v modelech pouzivat, podstatné urychleni vici predchazejicim iteracnim metodam.

4.1.3 Reseni soustav s Fidkymi maticemi

Pro feseni soustav s velkymi maticemi, které maji maly pocet nenulovych ¢lenti, byly
vyvinuty jak iteracni, tak pfimé metody. Iteracni konjugovand gradientni metoda

feSeni rovnice (4.1) je popsand v [16] a snazi se minimalizovat funkci
f(f):%f-A-f—E-f. (4.17)
Funkce bude ve svém lokalnim minimu, pokud bude nulovy jeji gradient, tedy
Vi=A-7-b=0, (4.18)

coz je pravé rovnice (4.1).

Algoritmus pro pfimé feseni problémt s fidkymi maticemi byl vyvinut Davisem
[26], [27] a je zaloZen na specidlnim LU rozkladu matice A. Knihovna s timto algorit-
mem ma nazev UMFPACK a je mozné ji stahnout a pouzivat pod licenci GNU/GPL.
V této diplomové praci byla pouzita knihovnha UMFPACK verze 5.2.0 [23].

Vyhodou algoritmi pro feSeni soustav s fidkymi maticemi je moznost pouziti
velmi velkych matic. Aby tyto matice mohly byt uloZeny v paméti, bylo vyvinuto
nékolik zptisobt ukladani fidkych matic, se kterymi pak musi pocitat prave al-
goritmy pro FeSeni soustavy. V [16] jsou nékteré uvedeny a knihovna UMFPACK
pouziva komprimovanou sloupcovou reprezentaci identickou s reprezentaci pro ridké
matice v programu MATLAB.

4.2 Obycejné diferencialni rovnice

Reseni obycejnych diferencidlnich rovnic (ODR) se omezuje vzdy na FeSeni rovnic

prvniho fadu, pripadné jejich soustav. Kazdou rovnici n-tého radu je totiz mozné

prepsat na soustavu n rovnic prvniho Faddu pro n nezndmych funkci vy, v/, v”, ...,

y™1. Resime tedy soustavu N rovnic prvniho fadu, které lze napsat ve tvaru
dy;(z)

W:fl(l’ayby%ny), 2:1,,N (419)

a pocatecni podminky jsou dany ve tvaru (0) = 7.
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4.2. Obycejné diferencialni rovnice

4.2.1 Eulerova metoda

Eulerova metoda je nejjednodussi metodou prvniho fadu presnosti. Pro jednodu-
chost ze soustavy rovnic (4.19) pfejdeme na jedinou rovnici — pfepsanim nasleduji-
cich vztahii do vektorového tvaru bychom jednoduse nasli odpovidajici vztahy pro
soustavu rovnic. Nezavislou proménnou z diskretizujeme krokem A na hodnoty

Tp=2x0+n-h (4.20)

a hledanou funkeci y(z) hleddme v téchto bodech, tedy y, = y(x,).
Propagace feseni v Eulerové metodé se provadi podle vztahu

Yn+1 = Yn + hf([L‘n, yn) . (421)

Tato metoda posouva feseni o cely krok h dopfedu, pfi¢emz vyuziva informaci o
derivaci funkce pouze na zacatku kroku — je tedy nesymetrickd. Chybu jednoho
kroku mtizeme urcit rozvojem do Taylorovy fady. Vyse zminéné Eulerovo schéma si
prepiseme na

d
Yn+1 = Yn + hé (Yn, Tn) (4.22)
Tayloriv rozvoj funkce y,+1 = y(z, + h) pro h — 0 je
1 dy 1 d% 2 3
yn—l—l:yn+ﬁ'£(ym$n)'h+a'@(ymwn)'h +O(h) (4'23)

a chyba jednoho kroku ¢ je dana rozdilem téchto hodnot, tedy

1 d% 2 3

§:—§-w(yn,xn)-h + 0 (r?) . (4.24)
Miizeme psét, Ze chyba jednoho kroku je fadu O(h?), protoZe pii malém h se projevi
nejvice kvadraticka zavislost chyby na kroku. Pokud méame dany interval, ve kterém
hleddme FeSeni, potom podet krokti bude timérny ~2~1. Celkova chyba na konci zada-
ného intervalu bude tedy tmeérna h, a proto nazyvame Eulerovu metodu metodou
prvniho fadu presnosti.

Pro ukazku stability metody popiseme feseni na jednoduché rovnici

/ —_—

y' = —cy, (4.25)
kde ¢ je kladné redlné ¢islo. Potom schéma (4.21) piejde na vztah
Ynt1 = Yn (1 —ch) . (4.26)

Stabilita takového schématu je splnéna jen pro 1 — ch > —1, tedy

2

coz spolecné s nizkym fadem presnosti metody odsouva Eulerovu metodu za hranici
pouzitelnosti.
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4.2. Obycejné diferencialni rovnice

4.2.2 Metody typu Runge-Kutta

Oprava nesymetrie Eulerova schématu (4.21) spoc¢iva v nalezeni derivace uprostied
intervalu. Provedeme pokusny krok do jedné poloviny intervalu pomoci Eulerova
schématu, zde nalezneme derivaci funkce a ke starému feseni y,, pricteme tentokrat
takto nalezenou derivaci vynasobenou krokem h. Metoda se nazyva Runge-Kutta
druhého Tadu a jeji schéma je

ki = hf(zn,yn) (4.28)
h k1
Yn+1 = yn+k2 (430)

Podobnym zpiisobem mtzeme vytvorit dalsi koeficienty k; a spravnou kombinaci
téchto koeficientii eliminovat vzniklou chybu a vytvorit tak metody vyssich rada
presnosti. Pouzivana je jesté metoda Runge-Kutta ctvrtého rddu, jejichz schéma je

h k1

ks = hf{zn+ S+ (4.32)
h k

ks = hf <$n + 5 Un + §2> (4.33)

B T
it = ettt gt

Otéazkou stale ztustava volba kroku h. Obecné plati, ¢im mensi krok, tim presnéjsi
vysledek, ale samoziejmé také delsi vypocet. Prilis maly krok a z toho vyplyvajici
velké mnozstvi krokil v zadaném intervalu miize ale také zptisobit prilis casté s¢itani
zaokrouhlovaci chyby. Pokud se charakteristicka skala zmén funkce y méni, je vhodné
béhem vypoctu ménit casovy krok a v mistech s rychlejsimi zménami pouzit mensi,
a naopak v mistech s pomalymi zménami funkce y pouzit vétsi krok, ktery tuto
oblast projde také s dostatecnou presnosti, ale s mnohem vétsi rychlosti. Pro tyto
ptipady jsou zndmy algoritmy adaptivniho kroku popsané také v [16].

4.2.3 Semi-implicitni Eulerova metoda

Vratme se nyni ke stabilité Eulerovy metody. Mald zména ve schématu (4.21) mize
zpusobit, ze nové vznikla metoda bude absolutné stabilni pro vSsechny hodnoty kroku
h v ptipadé linearnich diferencialnich rovnic. Nové implicitni schéma ziska tvar

Ynt1 = Yn + NS (Tni1, Yns1) (4.36)

kde se Teseni v novém kroku y,,; objevuje na obou stranach rovnice, navic vpravo
implicitné uvniti funkce f. Pokud se vratime k ptikladu (4.25), miZeme najit expli-
citni vztah pro feseni v novém kroku ve tvaru

Yn
1+ he

Ynt1 = ) (437)
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4.2. Obycejné diferencialni rovnice

ktery je stabilni pro vSechny hodnoty h. Ne vzdy vsak miize byt tak jednoduché
urc¢it inverzni funkci f~1. Je moZné funkci f(y) rozvinout do Taylorovy fady

d o)
f(@ni1, Yns1) = f(@n,yn) + —f “h—+ _f

Yn

Tn

a z rovnice (4.36) uz miZzeme vyjadiit feSeni v novém kroku jako

(e 2 ) s

Pokud bychom uvazovali soustavu rovnic, objevi se na levé strané Jakobian soustavy

g—g . Metoda s timto schématem se nazyva semi-implicitni Eulerova metoda a je

Yn
dostatecné stabilni pro aplikaci i na nékteré soustavy s vysokou tuhosti (tzv. stiff

soustavy), samoziejmé v kombinaci s algoritmem pro adaptaci kroku h. Stiff soustavy
jsou soustavy, jejichz Teseni se vyviji na velmi odlisnych casovych skalach, a proto
je problematické pouziti obvyklych explicitnich schémat s mensi stabilitou a bez
adaptace kroku.

0
yn+1:yn+h<1_h_f
dy

4.2.4 Rosenbrockova metoda

Prestoze semi-implicitni Eulerova metoda je metoda prvniho fadu presnosti, je ji
mozné aplikovat na Sirokou skalu problémi. Protoze v nasi praci se setkame se
soustavou velkého mnozstvi rovnic, s velmi vysokou tuhosti a vyssimi pozadavky na
presnost, popiseme jesté pouzitou metodu vyssiho fadu. Metody vyssich fada jsou
napft. zobecnéni metod Runge-Kutta, mezi nimiz vynikaji Rosenbrockovy metody.
metody. Omezime se na pripad, kdy funkce f neni zavisla explicitné na x. Potom
bude feseni v dalsim kroku dano schématem

gn-i-l = 37” + Z Cilgi s (440)

=1

kde vektory k; najdeme pomoci zobecnéni vztahu (4.39)

8]5’ i—1 afT’ i—1
Y , Y -
J=1 J=1

kde I je jednotkovd matice, s udava rad presnosti metody a v, i, o a i ¢ z
predchozi rovnice jsou konstanty, jejichz hodnoty jsou zavislé na daném problému.
Kaps a Rentrop [29] a Shampine [30] poskytuji sady potfebnych keoficientii i s velmi
dilezitym algoritmem prizpiisobeni kroku h. V nasich problémech se totiz casovy
krok musi ménit o nékolik fad@ — pro adaptaci kroku v nasem modelu byla pouzita
implementace metody Runge-Kutta-Fehlberg z [16] a sada koeficientt z [30].

38



Kapitola 5
Cile prace

Pocitacové modelovani je zaroven metodikou prace, kdy se snazime nalézt odpovedi
na dané fyzikalni problémy, a zaroven se stava také predmétem studia a védecké
prace v oblasti optimalizace a vyvoje novych algoritmi. I cile predlozené prace
bychom mohli rozdélit na tyto dvé zakladni oblasti. Pomoci modelovani se tedy
budeme snazit nalézt odpovédi na fyzikalni otazky z oblasti interakce plazmatu
s pevnou latkou, které casto neni mozné jinymi technikami zodpovédét. Také se
ale zamérime na hledani vhodnych algoritmii a budeme diskutovat pouziti jinych
technik, které by mohly vést k presnéjsim vysledktim, ¢i rychlejsim vypoctim. Obé
tyto oblasti pfiblizné stejnym vyznamem prispivaji do kol danych v zadani prace.
Prvnim dil¢im cilem je seznameni se studovanou problematikou a s literaturou z
oblasti poc¢itacového modelovani a fyzikalnich a chemickych procesti probihajicich
ve stinici vrstvé a na povrchu pevnych latek vnorenych do plazmatu. Provedena
reserSe je shrnuta v prvnich trech kapitolach prace a nékteré poznatky z literatury
obsahuji i nasledujici ¢asti.

Dalsim tkolem bude vytvorit dvourozmérny PIC-MCC model interakce elek-
tropozitivniho plazmatu s pevnou latkou. Cilem je ziskat co nejvice relevantnich
informaci o stinici vrstvé vytvorené v okoli vnotfené pevné latky, a budeme tedy hle-
dat stacionarni prostorova, rychlostni i thlova rozdéleni nabitych ¢astic, které urcuji
tloustku i tvar stinici vrstvy. Jako tvar stinici vrstvy budeme chapat prostorové roz-
déleni elektrostatického potencidlu v okoli vnorené sondy nebo substratu. Vstupem
nasich modeli budou data z experiment (pfedevsim energetické, ¢i ithlové zavislosti
uc¢innych prifezi interakci probihajicich v elektropozitivnim a elektronegativnim
plazmatu), ale napt. také data z modelu chemické kinetiky, ktery nam urc¢i rovno-
vazné koncentrace jednotlivych druhi nabitych ¢astic v nenaruseném plazmatu.

Model elektropozitivniho plazmatu, jehoz vysledky budeme na ptikladu inertniho
argonového plazmatu porovnavat s experimentalnimi vysledky, dale rozsitime na mo-
del multikomponentniho plazmatu. Budeme hledat vlastnosti takového plazmatu v
zavislosti na jeho slozeni, pfipadné nam jeho slozeni dodaji vysledky modelu che-
mické kinetiky. Poslednim cilem prace v této oblasti bude pokusit se o ziskani casoveé
zavislych parametri plazmatu, napf. vyvoje tvaru stinici vrstvy po zmeéné priloze-
ného napéti.

Druhé skupina tkolt prisp€je k vylepseni modelti z hlediska presnosti a rychlosti.
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Co do rychlosti porovname dva rizné algoritmy vypoc¢tu Poissonovy rovnice, ktery
predevsim v pripadé trirozmérnych modeli predstavuje drtivou vétsinu spotiebo-
vaného vypocetniho ¢asu. Budeme diskutovat prechod k tfirozmérnému modelu a
pouziti pfimého silového ptisobeni ¢astic. Otestujeme rychlost takového modelu na
uloze ziskani elektronové rozdélovaci funkce v nenaruseném plazmatu.

Posledni vytyceny cil, ktery pfimo nevyplyva ze zadani, se bude tykat zkoumani
vlivu zapocteni rizné presnych ucinnych prirezti vybranych interakci. Porovname
zjednoduseni konstantnich u¢innych prifezii s pouzitim energeticky a nakonec i
uhlové zavislych uc¢innych prifezii a budeme diskutovat vliv téchto zjednoduseni
na presnost vysledki.
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Kapitola 6

Popis modeli a vysledky

V nésledujici kapitole pfedstavime vytvorené modely a na ukazkovych konfiguracich
budeme demonstrovat a diskutovat jejich vysledky. Tabulka 6.1 vysvétluje vyznam
veli¢in, které budou v nasledujicim textu pouzivany.

oznaceni H vyznam

L Velikost strany ¢tvercové pracovni oblasti.

Ponax Jemnost déleni pracovni oblasti pro potieby metody PIC.
Pracovni oblast je délena na hpayx X Amayx bunék.

Nruh Pocet c¢astic daného druhu v pracovni oblasti.

N drun Pocet castic daného druhu ve zdroji ¢astic.

Tdruh Koncetrace ¢astic daného druhu v nenaruseném plazmatu.

T Polomér valcové sondy.

U, Potencial privedeny na sondu vzhledem k potencialu
nenarusené¢ho plazmatu U,,.

Atgrun Casovy krok daného druhu ¢astic.

(E)grun || Stiedni energie daného druhu ¢astic.

Tarun Teplota daného druhu castic (T = % . %)

D Tlak plazmatu (p = NpeutrkTneutr)

Tabulka 6.1: Vyznam nékterych veli¢in pouzivanych v této kapitole.

6.1 Model elektropozitivniho plazmatu

Byl vytvoren dvourozmérny model nizkoteplotniho elektropozitivniho plazmatu,
které interaguje s valcovou elektrodou. Geometrie studovaného problému je zna-
zornéna na obrazku 6.1.

Ctvercova pracovni oblast je rozdélena na hyax X hmax bunék, do nichz je zpi-
sobem popsanym v kapitole 3.2.2 zasazena kruhova sonda o poloméru r, a predpéti
U, vici potencidlu plazmatu U,. Silové plisobeni mezi ¢asticemi je poc¢itano pomoci
metody PIC.
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6.1. Model elektropozitivniho plazmatu

(1)

e

Obrazek 6.1: Znézornéni geometrie dvourozmérného modelu elektropozitivniho
plazmatu s vélcovou elektrodou. (1): ¢tvercova pracovni oblast, (2): zdroje ¢astic
s cyklickymi okrajovymi podminkami, (3): nekone¢né dlouha valcova sonda upro-
stfed pracovni oblasti.

Pokud néas zajimaji pouze informace o stacionarnim stavu systému, tedy po vy-
tvofeni stinici vrstvy, mizeme urychlit konvergenci nasledujicim pfistupem, casto
pouzivanym v podobnych modelech. Integrace pohybovych rovnic je fesena Ver-
letovym algoritmem (kapitola 3.1), avSak nizkoteplotni plazma je typické radové
odlisnou teplotou elektronii a iontd, a tedy i idealni casové kroky At. pro elektrony
a At; pro ionty jsou fadové odlisné. Pohyb muzeme fesit tzv. adiabatickou apro-
ximaci, tzn. pohybujeme pouze ¢asticemi jednoho druhu s ¢asovym krokem pro né
idedlnim, nez dosahneme stacionarniho stavu. Tento postup opakujeme i s dal$imi
druhy ¢astic, ¢imz dosahneme stacionarniho stavu pro cely systém. Zkusenosti uka-
zuji, ze podobny, programatorsky méné narocny a vypocetné rychlejsi postup, vede
také k pozadovanému stavu. S ¢asticemi totiz pohybujeme, aniz bychom cekali na
ustaleni. V jednom casovém kroku se Castice pohnou kazda o sviij idealni casovy
krok. Timto ztratime informaci o dynamice vzniku stinici vrstvy, nicméné systém
rychleji dokonverguje ke spravnému stacionarnimu feseni. V pfipadé, ze chceme znat
dynamiku vzniku stinici vrstvy, musime se spokojit s pomalejsi konvergenci a ¢asti-
cemi pohybovat s ¢asovym krokem idealnim pro ten druh castic, ktery mé nejvétsi
stfedni rychlost.

Protoze modelujeme pouze malou ¢ast objemu plazmatu nachazejiciho se napf.
v kladném sloupci doutnavého vyboje, musime vyresit prechod ¢astic z okolniho
prostiedi do pracovni oblasti a naopak. K tomu slouzi tzv. ,zdroj ¢astic* tvoreny
¢tyfmi oblastmi (viz obrazek 6.1). Podélny rozmér kazdé z oblasti je shodny s roz-
mérem pracovni oblasti L, pfi¢ny rozmér je dan pozadovanou hustotou nabitych
¢astic v nenaruseném plazmatu n., a pozadovanym poctem castic ve zdroji N,. V
nasich modelech predpokladdme Maxwellovo rozdéleni rychlosti ¢astic v nenaruse-
ném plazmatu s charakteristickou teplotou 7T; pro i-ty druh ¢astic. Toto rozdéleni f,
je tedy generovano i ve zdroji ¢astic a ¢astice do pracovni oblasti prichazeji s roz-
délenim rovnym toku Maxwellova rozdéleni rychlosti. Rozdéleni pravdépodobnosti
té slozky rychlosti, ktera je kolméa na rozhrani pracovni oblast-nenarusené plazma,
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6.1. Model elektropozitivniho plazmatu

bude modifikovano pomoci vztahu

2
, oom i
fllvy) = —ijvl exp < 2k:T> , (6.1)

kde k je Boltzmannova konstanta, m je hmotnost castice a T je teplota daného
druhu castic. Rozdéleni ostatnich slozek rychlosti ¢astic prichazejicich do pracovni
oblasti ze zdroje zlistanou v pivodnim tvaru, tedy

f||(1}||) = Hﬁexp (—%) . (62)

Pro generovani c¢astic s timto rozdélenim je mozné nalézt analyticky vztah, nicméné
v pripadé obecného rozdéleni nenaruseného plazmatu to tak byt nemusi. Varianta
zdroje Castic tvoreného jednoduchym modelem objemu plazmatu tak, jak bylo vyse
uvedeno, simuluje tok ¢astic se spravnym rozdélenim automaticky bez potieby hledat
vzorec pro generovani toku rozdéleni c¢astic ze zdroje.

6.1.1 Volt-ampérova charakteristika

Pro ovéfeni vytvoreného modelu byla nasimulovana VA charkteristika a srovnéana s
experimentalnimi vysledky namérenymi na Katedie fyziky povrchii a plazmatu MFF
UK. Zkoumanym systémem bylo argonové plazma v kladném sloupci doutnavého
vyboje a jako diagnostika byla pouzita Langmuirova metoda jedné valcové sondy.
Uvazovali jsme dvoukomponentni plazma sloZené z kladnych iontti Art, elektront
a (pro potfeby srazek) neutralnich atomt Ar. Srazkové procesy byly simulovany
metodou nulové srazky pro elektrony a modifikovanou metodou nulové srazky pro
ionty, a to podle vztahu (3.24), tedy béhem jednoho ¢asového kroku s maximalné
jednou srazkou. Uvazované interakce pro Ar plazma jsou na obrazku 2.2. Parametry
experimentu a modelu jsou shrnuty v tabulce 6.2.

’ parametry modelu H parametry experimentu
L 2 cm Ts 50 pm
Mg+, Ne 1-10% m=3 P 150 Pa
NAr 3,22-1022 m™3 (p = 133 Pa) || [, (délka sondy) | 5 mm
Np,+, Ne 1-10°
Aty + 1-107s
At, 1-10712 5
Pomax 400
Ts 50 pm
(E)art, (E) 5, | 39 meV (T = 300 K)

(E), 3 eV (T = 23300 K)

Tabulka 6.2: Parametry modelu a experimentu.

VA charakteristika z experimentu je ve vyfezu na obrazku 6.2. Osa pfilozeného
napéti je oproti zvyklostem prevracena a referencni napéti neni dobie definované.
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6.1. Model elektropozitivniho plazmatu

Proto jsem hodnoty napéti pfepocital vzhledem k plovoucimu potencidlu Uy, tedy
bodu, kdy na sondu netece zadny proud, a z hodnot proudu na sondu vypocital hus-
totu proudu ¢, aby bylo mozné data srovnat s modelem. Pomoci modelu byla nasi-
mulovana charakteristika pravé v okoli plovouciho potencidlu a vysledky ve srovnani
s experimentem jsou uvedeny také na obrazku 6.2.

T T
108 |- Experimentalnidata —e— .
r Simulace —=— T

10% |- —

10" j\

100 |

VA charakteristika v piném
naméreném rozsahu
T T

il TA . m2]

T T
Experimentalnidata —e—

107 ,‘\ S102 |- 4 A
L 10 | 1
100 P | T T 1

102 | 60 80 100 120 140 160
upv]

(U-Up[v]

Obrazek 6.2: Srovnani vysledkti modelu s experimentem.

Jak je z obrazku patrné, sklon elektronového proudu v semilogaritmickém mé-
fitku je témér stejny. Vzajemné posunuti obou grafii po logaritmické ose znamena, ze
se obé sady dat 1isi o multiplikativni konstantu, ktera je rovna ptiblizné 50. Tuto sku-
tecnost si vysvétlujeme zjednodusenim modelu na dvé dimenze. Pfedpoklad tohoto
modelu je nekonecné dlouhé valcova sonda, tedy bez zakonceni uvniti plazmatu.
Jak ukazuji plné t¥irozmérné hybridni modely [31], vznika v oblasti zakonceni sondy
silné elektrické pole a zptisobi nartst proudu. Na§ model ukazuje, Ze je tento efekt
velmi vyrazny. Nekonecnou sondu predpoklada i Langmuirova bezesrazkova teorie
popsana v kapitole 2.4.2. Na vysledcich z modelu mtizeme ovérit, jaky vliv ma pred-
poklad bezesrazkovosti plazmatu. Nejprve nalezneme sklon elektronového proudu s
pomoci linedrni regrese zavislosti In |I(U)|:

s=(0,5840,01) V', (6.3)

kde uvedena chyba je chybou linedrni interpolace. Nésledné podle vztahu (2.49)
spocitame teplotu elektront

T. = (20150 + 250) K. (6.4)
Déle muzeme podle vztahu (2.51) vypocitat koncentraci elektroni

ne = (7,16 +0,04) - 107 m™3, (6.5)
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6.1. Model elektropozitivniho plazmatu

pricemz za T, jsme dosadili predchozi vyslednou teplotu elektronii a za

|p|
S

tedy hustotu proudu na sondu pii nulovém predpéti viici potencialu plazmatu.

Porovnanim vyslednych hodnot se vstupnimi daty v tabulce 6.2 vidime, ze Lang-
muirova bezesrazkova teorie pro plazma o tlaku 133 Pa je na hranici pouzitelnosti pti
vyhodnocovani sondové diagnostiky. Pro pfibliznou predstavu o slozeni plazmatu je
vSak dostacujici. Na rozdil od experimentu je také mozné pomoci ¢asticového modelu
simulovat situace pri vysSich predpétich vici potencidlu plazmatu. Experimentalni
charakteristika konci, jak lze usuzovat z grafu, jesté pred dosazenim nasyceného
elektronového proudu, tedy s predpétimi mensimi nez potencial plazmatu. Pti vys-
sich predpétich by totiz byl proud na sondu ptilis velky a hrozilo by zniceni sondy.
Césticové modely takové omezeni nemaji a mfizeme tak simulovat situace daleko
za potencidlem plazmatu. Na simulované charakteristice je potencial plazmatu v
bodé (U — Uy) = 8,15 V a v tomto misté je také v semilogaritmickém méritku
patrny zlom VA charakteristiky. Provedeny experiment pravdépodobné potencidlu
plazmatu nedosahl.

—li_,|=25,3A -m2, (6.6)

6.1.2 Uhlova zavislost tucinného pruarezu

Na modelu elektropozitivniho plazmatu jsme se pokusili demonstrovat vliv zane-
dbéani uhlové, prip. i energetické zavislosti Gc¢inného priirezu na vysledky modelu.
Byly vytvofeny tfi modely srazkovych procesti, pricemz kazdy z nich zahrnuje tii za-
kladni interakce pro elektron (pruzna srazka, ionizace a excitace) a dvé pro argonovy
iont (pruzné srazka a rezonanc¢ni pfenos naboje):

e const — Model s konstantnimi G¢innymi prifezy. Hodnoty tc¢innych prifezi
pro danou interakci oyonst,int byly spocitany jako stiedni hodnota energeticky
zévislého u¢inného prifezu dané interakce oy, (FE) (obrazek 2.2), stfedovana
ptes rozdélovaci funkci elektronii, piip. iontt f(FE) v nenaruseném plazmatu,
tedy Maxwellovo rozdélovaci funkei:

Okonst, int :/O-int(E)fe,Alﬁ(E)dE (67)
0

Nésledujici hodnoty jsou souctem takto vypoctenych tGcinnych prifezi inter-
akci, ve kterych vystupuji elektrony, resp. ionty Ar™:
Interakce e + Ar souhrnny téinny prifez 4,29 - 10719 m?
stfedni volna draha 7,28 - 10~* m
Interakce Ar" 4+ Ar souhrnny téinny prifez 4,26 - 10720 m?
stfedni volna draha 7,24 - 107> m

Model byl vytvoren z obecnéjsiho modelu srazek popsaného na zacatku pred-
chozi kapitoly prostym zadanim konstantniho tc¢inného prufezu.
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6.1. Model elektropozitivniho plazmatu

e energy — Model s energeticky zavislymi u¢innymi prirezy. Tento model je
totozny s modelem popsanym v predchozi kapitole. Energeticka zavislost je na
obrazku 2.2.

e angle — Model s energeticky i tthlové zavislymi G¢innymi prifezy. Pro nedosta-
tek experimentalnich dat o thlovych zavislostech Gc¢innych prurezt interakci
v argonovém plazmatu jsme pouzili thlovou zévislost pouze v pripadé pruzné
srazky elektronu s neutralnim argonem. Tato zavislost je zobrazena na ob-
razku 2.3. Timto také mtizeme demonstrovat vyznam zapocteni této interakce
do modelu co nejpiesnéjsim zpusobem. Algoritmus uskutecnéni srazky je v
podstaté shodny s predchozim modelem — vybér srazky je pocitan s ohledem
na drive pouzivané energetické zavislosti, pokud vsak ma dojit k pruzné srazce
elektronu s argonem, vybere se smér odletu c¢astice z thlového rozdéleni pro
danou energii, které je vzdy normované na jednicku.

Parametry pravé predstavovaného modelu jsou, podobné jako v predchozi kapi-
tole, shrnuty v tabulce 6.3.

’ parametr ‘ hodnota ‘
L 2 cm
Napts Ne 1-10% m™3
NAr 3,22-102 m3
Np,+, Ne 1-106
Aty + 1-107%s
At, 1-1072 5
Ponax 200
T's 100 pm
U, 10V
<E>Ar+ ) <E>Ar 39 meV
(E), 3 eV

Tabulka 6.3: Parametry modelu.

Vysledky kazdého ze tii modeld jsou rozdéleny do ¢tyt oblasti, aby bylo mozné
pozorovat i prostorovy vyvoj zkoumanych veli¢in. Oblasti jsou tvoreny mezikruzim
a jejich sitka je volena co nejmensi (1 pm), aby vysledky charakterizovaly plazma
pouze v dané vzdalenosti od pocatku souradnic. To vSsak ma za nasledek ponékud
vyssi zasuméni vysledki, protoze v oblastech s takto malou plochou se vyskytuje
maly pocet c¢astic — navic oblasti s mensim polomérem pii konstantni Sifce maji
také mensi plochu, a Sum se tedy s klesajicim polomérem oblasti jesté zvysuje. Kon-
krétni geometrické usporadani pouzité pro vyhodnocovani vysledki je znazornéno
na obrazku 6.3.

Oblast oznacenda pismenem A pfimo navazuje na povrch sondy a obsahuje pte-
devsim castice, které nasledné dopadnou na sondu. Polomér oblasti B je 1 mm a je
volen na predpokladany okraj sheathu, oblast C s polomérem 3 mm se nachéazi v
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rc=3mm rD=8mm

= 0,17005 mm

Obréazek 6.3: Znazornéni zkoumanych oblasti.

presheathu a konec¢né oblast D s polomérem 8 mm by se jiz méla nachazet v nena-
ruseném plazmatu. Polomér oblasti je poc¢itan od pocatku soustavy souradnic, tedy
od stfedu valcové sondy, jejiz polomér byl zvolen 0,1 mm.

Prvni srovnani vysledkl vyse zminénych modelt se jesté netyka rozdéleni na
oblasti a jedné se o srovnani vysledného elektrostatického potencidlu kolem sondy
s predpétim 10 V viic¢i nenarusenému plazmatu. Jak miizeme vidét na obrazku 6.4,
tvar stinici vrstvy vychazejici ze t1i modeld neni ptilis odlisny. Mizeme si vSimnout
drobného zmensovani stinici vrstvy se zpfesnovanim zadanych tc¢innych prifezi a
rozdil ve tvaru mezi modelem energy a angle je mensi nez rozdil modeld energy a
const.

Dalsi srovnani na obrazku 6.5 se tyka rozdélovacich funkci elektronti. V oblasti
nejblize elektrodé vidime, ze jsou elektrony natolik urychleny, Ze jejich nejpravde-
podobnéjsi rychlost je priblizné dvojnasobné oproti nejpravdépodobnéjsi rychlosti v
nenaruseném plazmatu. Rozdélovaci funkce je zcela odlisnd od Maxwellova rozdé-
leni. V ptipadé zapocteni tithlové zavislosti i¢inného prurezu muzeme vidét ostiejsi
maximum rychlosti. Toto je pravdépodobné zplisobeno vyssi pravdépodobnosti ma-
Iych Ghld rozptylu. Pokud se elektrony pii transportu stinici vrstvou smérem k sondé
srazi, vétsi ¢ast z nich pokracuje v trajektorii jen mirné odchylené od ptivodni kiivky,
a rozptyl rychlosti se tedy zmensi. Tento jev neni nijak vyrazny, prestoze je zvyhod-
néni malych hld rozptylu relativné velké, coz ukazuje, ze Castice maji radove stejné
velkou stfedni volnou drahu, jako je sitka sheathu.

V oblasti oznacené pismenem B ve vzdalenosti 1 mm od stiedu soustavy je situ-
ace zcela odlisna. Podivame-li se zpét na obréazek 6.4, uvidime, zZe oblast s polomérem
1 mm se nachazi na okraji sheathu a v pfipadé modelu const tésné pred okrajem.
To vysvétluje vyssi stfedni rychlost elektroni modelu const v této oblasti. St¥edni
rychlost pro zbyvajici modely je dokonce o trochu nizsi, nez je stfedni rychlost elek-
trond v nenaruseném plazmatu (na obrazku je srovnani s Maxwellovym rozdélenim

47



6.1. Model elektropozitivniho plazmatu

const energy angle

UMV
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Obrazek 6.4: Srovnani tvaru stinici vrstvy vychazejiciho ze tii predstavenych modeld.
Nahofte: srovnani tvarti ve dvou dimenzich, piimy vystup z modelu. Dole: Pfepocitani
dvoudimenzionélnich dat na radialni zavislost.

v nenaruseném plazmatu). Tuto skutecnost si mizeme vysvétlit nasledujici ivahou.
V nasich modelech totiz neuvazujeme vnéjsi pole budici plazma. Céstice jsou v she-
athu urychlovany silnym elektrickym polem, ale po zformovani sheathu je zbytek
pracovni oblasti od ptisobeni sondy téméi dokonale odstinén. Ze zdroje c¢astic pri-
chazeji castice s Maxwellovym rozdélenim znazornénym na obrazku, nez se vSak
dostanou na okraj sheathu, tcastni se srazek, které mohou jejich rychlost zmensit,
nebo v pfipadé pruzné srazky ponechat stejné velkou. Kviili absenci vnéjsiho urych-
lujiciho pole se tak castice musi zpomalovat. Tento jev, jak ukazuje obrazek, neni
nijak vyznamny, je vSak nutné jej vzit v avahu.

Rozdéleni rychlosti v oblastech C a D (3 mm a 8 mm od stfedu pracovni ob-
lasti) jsou téméf shodné. V piipadé modelt energy a angle vidime se zvétsujicim se
polomérem pfiblizovani Maxwellové rozdélovaci funkci a mirné zvySovani nejprav-
dépodobnéjsi energie. To opét dokazuje iivahu o zpomalovani ¢astic v predchozim
odstavci. Zanedbani thlovych i energetickych zavislosti ¢innych prirezt zptisobi
deformaci rozdéleni predevsim v oblasti chvostu rozdéleni, kde je zastoupeni elek-
trontl vyssi nez v pripadé dvou presnéjsich modelti. Protoze jsou vSechna rozdéleni
normovana na jednicku, zptisobi vyssi rozptyl rychlosti sniZzeni maxima rozdélovaci
funkce, jak si mizeme vSimnout u modelu const.

Na dalsich grafech na obrazku 6.6 vidime srovnani thlovych rozdéleni elektront
v riiznych vzdalenostech od stfedu pracovni oblasti. Uhel o = 0 na téchto grafech
znaci smeér do stfedu pracovni oblasti, zatimco thly o = m a @ = —7 znaci smér od
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Obrazek 6.5: Srovnani elektronovych rozdélovacich funkci vychazejicich ze t¥i pred-
stavenych modelt v jednotlivych ¢astech pracovni oblasti. Oznaceni oblasti pismeny
je shodné s oznacenim na obrazku 6.3.

stfedu, tedy od sondy. Na prvni pohled miizeme vidét, ze grafy jsou vice zasuméné
nez v pripadeé rozdeéleni rychlosti, pfestoze byly pocitany z presné stejnych datovych
soubori. I pfes Sum je ale mozné udélat zakladni tisudek o thlovych rozdélenich v
modelu — pokud bychom vyzadovali zavislosti s mensim Sumem, bylo by nutné sbhirat
data o rychlostech ¢éastic v ustaleném stavu systému delsi dobu, pfipadné rozsitit
oblasti sbéru. Tim bychom vsak ztratili prostorové rozliseni a museli bychom zvolit
vyssi periodu sbirani dat, aby se stacily vSechny c¢éstice v oblasti za tuto periodu
srazit, pripadné opustit oblast. Dalsim poznatkem je sudost ziskanych rozdéleni,
ktera ale vychazi ze symetrie problému. Pokud by rozdéleni suda nebyla, byly by
pritomny toc¢ivé momenty kolem sondy, které nemaji v této konfiguraci fyzikalni
smysl. Dale je na grafech jasné vidét usmérnovani ¢astic uz v oblasti presheathu.
Ve vzdalenosti 3 mm od stfedu je v pripadé modelu energy a jesté vice v pripadé
angle vidét pokles poctu castic mificich pfimo od sondy. Model const méa tento
pokles méné vyznamny, ale je zase patrny uz od mensich hli. Na kraji sheathu a
v blizkosti sondy se pak jevi vysledky vsech modelti stejné, hlavni rozdil je tedy v
s

oblasti presheathu. Na sondu nemohou dopadat ¢astice s thlem |a| > 7, protoze

ty mifi smérem od sondy. Na grafu vlevo nahote také vidime vyznamny pokles
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poctu c¢astic pravé kolem hodnoty +7. Mizeme si ale vSimnout, Ze oblast obsahuje
i maly pocet elektronti pohybujicich se smérem od sondy. Mohou to byt elektrony,
které se tésné u sondy srazily, ale i elektrony, které vykonaly parabolickou drahu
kolem elektrody a byly, podobné jak to byva u gravitacni sily, vypustény zpét do
sheathu. Vzhledem k tomu, Ze nase predstava o elektronech je klasicka a jedna se
v podstaté o hmotné body, objevi se takové castice libovolné blizko elektrody a
pokud bychom chtéli zkoumat rozdéleni c¢astic skutecné dopadlych na sondu, bude
tento piistup vzdy chybny. Cim uzsi pas kolem sondy bychom zvolili, tim slozit&jsi
by byly naroky na vypocetni ¢as pro nasbirani dostatecného poctu castic a ziskani
potfebného statistického souboru. I v nasem ptipadé je vidét, ze pocet castic byl na
hranici pouzitelnosti. Rozdéleni ¢astic s rychlostmi v intervalu (—%, %) se jevi jako
konstantni funkce, alespon v ramci chyby zptisobené Sumem.
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Obrazek 6.6: Srovnani tthlovych rozdéleni vychazejicich ze tii pfedstavenych modeli
v jednotlivych ¢astech pracovni oblasti.

Predstavend analyza ukézala, ze vysledky modelu angle se prilis nelisi od mo-
delu energy. Nezapocteni energetickych zavislosti uz ale zptsobi odchylku vétsi.
Data s thlovymi zavislostmi s dostatecné jemnym energetickym rozliSenim jsme
méli k dispozici bohuzel pouze u pruzné srazky elektronu s Ar. Bylo by tedy vhodné
v resersi pokracovat a v pfipadé, ze budou znama presnéjsi data i pro ostatni za-
kladni interakce v argonovém plazmatu, podrobit model s thlovymi rozdélenimi
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dalsimu srovnani s modelem energy, pfipadné provést vypocty i pfi vyssich tlacich.
Nasledujici predstavené vysledky, jak pro elektropozitivni, tak pro elektronegativni
plazma, byly vypocitany s implementaci modulu energy.

6.1.3 Zjednoduseni rovinné sondy

Dalsi analyza vytvoreného modelu se bude tykat predevsim rovinné konfigurace.
Kv1li vysoké vypocetni naroc¢nosti ¢asticovych modelti se ¢asto pouzivaji pouze jed-
norozmérné modely stinici vrstvy. Tyto modely mohou principialné zachytit pouze
tfi mozné konfigurace, a sice nekonecnou rovinnou sondu, nekonecnou valcovou
sondu a sondu kulovou. V pripadé rovinné Langmuirovy sondy tvofené vodivou
destickou ponotrenou do plazmatu se casto uvadi, ze jevy na okraji této sondy jsou v
dostatecné blizkosti stfedu sondy zanedbatelné, a rovinnou sondu tak mtizeme pova-
zovat v tomto misté za nekonecnou. Protoze mame k dispozici model dvourozmeérny,
miizeme castecné vliv téchto okrajovych jevli demonstrovat.

Budeme porovnavat pét riznych konfiguraci. Vysledky predvedeme opét na elek-
tropozitivnim argonovém plazmatu. Geometrie vSech péti porovnavanych konfigu-
raci je znazornéna na obrazku 6.7. Udaje specifické pro argonové plazma, elektronové
a iontové Casové kroky i predpéti sondy jsou shodné s modelem v ptredchozi kapi-
tole, tedy s tdaji v tabulce 6.3. Vysledky pro skute¢nou rovinnou konfiguraci e) jsou
ziskany z dvourozmérného modelu, o kterém bude fe¢ v kapitole 6.3.2, a vysledky s
vélcovou konfiguraci a) jsou vypo¢itdny modelem popsanym v predchozi kapitole.

d=0,2 mm L,
= L,=0,2 mm
L« [mm]
D 020 -
c) 2,0
(]/o& d) 5,0 (]/06\ 1cm |
‘ 2cm | ‘ 2 crrk I
a) valcova konfigurace b), c), d) kvadrova konfigurace  e) rovinna konfigurace

Obrazek 6.7: Geometrie péti srovnavanych konfiguraci. Zelenou barvou jsou vyzna-
¢eny sondy, modrou pracovni oblast, ¢ervena Sipka ukazuje smér, ve kterém jsou
zobrazeny koncentrace nabitych ¢astic — v pfipadé konfigurace a) jde o radialni z&-
vislost.

Nejprve pomoci 2D zavislosti porovname konfigurace b), ¢) a d), tedy konfigu-
race, které v predchozim textu jesté nebyly diskutovany. Porovnani tvari stinici
vrstvy muzeme vidét na obrazku 6.8. Na téchto grafech, stejné jako na na grafech
nasledujicich, je znazornén pouze vytez pracovni oblasti, aby byl tvar vrstvy lépe vi-
ditelny. Konfigurace b) pfedstavuje ve dvou rozmérech obdélnikovou sondu, jejiz obé
strany maji délku srovnatelnou s rozmérem stinici vrstvy. V tomto ptipadé je stinici
vrstva podobna vrstvé vytvorené kolem sondy valcové a na tvaru stinici vrstvy neni
tvar sondy prilis patrny. U dalsich dvou konfiguraci je jeden z rozmért sondy vétsi,
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6.1. Model elektropozitivniho plazmatu

nez je velikost stinici vrstvy a na jejim tvaru je to také patrné. Stinici vrstva kolem
vélcové sondy je uzsi nez stinici vrstva kolem vrstvy rovinné, jak ukazuje napt. [32].
Piechod mezi témito tvary je lépe viditelny az pii konfiguraci d). Neni vSak zatim
jasné, jestli je s dostate¢nou presnosti mozné u této konfigurace aproximovat tvar
stinici vrstvy ve sméru kolmém na delsi stranu sondy potenciadlem kolem nekonecné
rovinné sondy.

5 10 10
8 8
2.5
= 6 T 6
E O = £ 2
> 4> > 4>
-2.5
2 2
-5 0 0
-5 -2.5 0 25 5 -5 -2.5 0 25 5
X [mm] X [mm]
5 10
8
25
g °<
E o0 =
> 4
-2.5
2
-5 0
-5 -2.5 0 25 5

X [mm]

Obrazek 6.8: Detail tvaru stinici vrstvy pro konfiguraci b) (nahote vlevo), ¢) (nahore
vpravo) a d) (dole). Uprostied pracovni oblasti je ¢erné znazornéna sonda.

Obrazek 6.9 srovnava pritbéh koncentrace elektront ve zminovanych trech kon-
figuracich. V konfiguraci b) si mizeme vSimnout lokdlniho maxima koncentrace v
blizkosti sondy, které je také typické pro valcovou sondu. V pripadé valcové sondy
ukazuji tento jev i ¢asticové jednorozmeérné vypocty v [32], nebo hybridni vipoéty v
[31] a souvisi pravdépodobné s nésledujicim jevem. Elektrony prochézeji sheathem
smérem k elektrodé konstantnim tokem, avsak objem, do kterého jsou ptitahovany,
se stale zmensuje, coz ma za nasledek rtst koncentrace, i pfes predpokladany po-
kles, ktery by byl dany feSsenim diftizni rovnice. V pripadé dalsich dvou konfiguraci
muzeme opét vidét jakousi analogii pfechodu od stavu typického pro valcovou sondu
ke stavu typickému pro sondu rovinnou, kde se vySe zminény jev neprojevuje.
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Obréazek 6.9: Detail prubéhu koncentraci elektronti pro konfiguraci b) (nahote vlevo),
¢) (nahote vpravo) a d) (dole).

Jesté si vSimneme pribéhu koncentrace iontt v okoli obdélnikovych sond na
obrazku 6.10. Z téchto grafi je patrné, do jakyjch vzdalenosti od sondy se dostanou
kladné nabité ionty, které jsou sondou odpuzovany.

Prostorové rozlozeni koncentrace elektronti v okoli sondy si nyni prekreslime do
jednorozmeérné zavislosti. Na obrazku 6.7 je ¢ervenou barvou vyznacen smér, ve kte-
rém byla zavislost zkoumana. Jak uz bylo v predchozim textu naznaceno, vysledky
konfigurace b) pfipominaji vdlcovou konfiguraci a naopak vysledky konfigurace d)
ve vyznaceném smeéru pripominaji konfiguraci rovinnou. Proto budeme v nasledu-
jicim srovnani uvazovat i zbyvajici konfigurace a) a e). Model pro vypocet vilcové
konfigurace jiz byl v predchozich kapitolach popsan, model pro dvourozmérny vy-
pocet rovinné konfigurace bude popsan v kapitole 6.3.2 a pro tento ucel byla pouze
mirné upravena jeho geometrie. Vysledky jednorozmérného srovnani mizeme vidét
na obrazku 6.11. Mtzeme si zde vSimnout, jak se postupné zvétsuje rozmeér she-
athu, ¢im je pouzita konfigurace podobnéjsi konfiguraci s rovinnou sondou. Naopak
pii mensich rozmérech obdélnikové sondy a v piipadé valcové konfigurace je velmi
dobte patrné jiz diskutované lokalni maximum koncentrace elektronti. Také si mi-
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Obréazek 6.10: Detail prabéhu koncentraci ionti pro konfiguraci b) (nahote vlevo),
¢) (nahote vpravo) a d) (dole).

zeme vsimnout, jak toto maximum mizi s rostoucim rozmérem sondy. Rovnovazny
pribéh koncentrace elektronii v piipadé nulového predpéti se priblizuje feseni diftizni
rovnice

An.=0. (6.8)

Pro valcovou konfiguraci je fesenim logaritmicky rust, pro konfiguraci nekonecné ro-
vinné sondy linearni rist. Tato skutec¢nost nam poslouzi jako kvalitativni vysvétleni
rozdilného pribéhu koncentraci v nasich modelech i v oblasti za stinici vrstvou, tedy
v oblasti nenaruseného plazmatu. Na grafu miizeme opét vidét pfechod mezi ristem
koncentrace podobnym logaritmickému pribéhu a mezi linedrnim ristem v pripadé
rovinné sondy. Platnost rovnice (6.8) (a tedy legitimita pfistupu k plazmatu kolem
sondy jako ke kontinuu) vSak neni univerzalni — plati pouze, pokud jsou rozméry
sondy mnohem vétsi nez typické stfedni volné drahy c¢astic, a tedy Knudsenovo ¢islo
je mnohem mensi nez jedna. Jak bylo uvedeno v kapitole 6.1.2, souhrnna stfedni
volna dréha elektroni v nasem modelu je fadu desetin milimetrt a je dokonce vétsi
nez praumér valcové sondy pouzité v konfiguraci a). Proto prubéh koncentrace elek-
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6.1. Model elektropozitivniho plazmatu

troni v nenaruseném plazmatu nekopiruje logaritmicky pribéh. Rozméry rovinné
sondy jsou nekonec¢né, a tedy dobie spliiuji podminku pro platnost diftizni rovnice.
Priabéh koncentrace elektronti v nenaruseném plazmatu v tomto pripadé je skutecné
linearni.

Ne [M™]

14 konfigurace a) _
2.10 konfigurace b) ——
14 konfigurace c) N
1.10 konfigurace d) ———
0 konfigurace e)
010 | | | |
0 1 2 3 4 5

X [mm]

Obrazek 6.11: Srovnani vysledki konfiguraci a) az e) — koncentrace elektroni v
zévislosti na vzdalenosti od sondy ve smérech vyznacenych na obrazku 6.7.

Vysledky modeli ukazaly, Ze ani uprostied sondy s rozmérem 5 mm nemizeme
tvar sheathu, ani pribéh koncentrace elektronti povazovat za totozné s fesenim pro
nekone¢nou rovinnou sondu. Rozmeér 5 mm byl nejvétsi rozmeér, ktery jsme si mohli
dovolit nastavit. Pfi dalsim zvétsovani sondy za konstantni velikosti pracovni ob-
lasti bychom v okoli sondy nemodelovali dostatecné velkou oblast nenaruseného
plazmatu a presheath by zasahoval az k okraji pracovni oblasti, ¢imz by se deformo-
val. Abychom si mohli dovolit dalsi zvétseni sondy, museli bychom zvétsit i pracovni
oblast a pokud bychom chtéli zachovat dostatec¢ny pocet ¢astic tvorici stinici vrstvu
(dostatecny pocet ¢astic v Debyové sféfe), museli bychom zna¢né navysit celkovy
pocet ¢astic v modelu, ¢imz bychom se dostali na pouzitych PC za hranici dosta-
¢ujici vypocetni narocnosti. Vysledky nicméné dobte demonstruji, jakym zptisobem
prechazi prostorové zavislosti zakladnich parametr plazmatu pii zvetSovani roz-
meért sondy od valcové k rovinné konfiguraci. Z vysledki je patrné, Ze se parametry
plazmatu k hodnotdm pro rovinnou sondu skute¢né ptiblizuji.

6.1.4 Casova naro¢nost modelu

Rychlost prezentovanych modelti jsme méfili na pocitaci Intel Core2 Duo @ 3GHz,
4GB RAM. Zdrojové kédy byly prelozeny kompilerem Microsoft Visual C++ 2008
Express Edition a algoritmy nebyly paralelizovany. Srovavali jsme ¢as 7, tedy Cas
potiebny k vykonani jednoho ¢asového kroku vydéleny pocatecnim celkovym poctem
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6.1. Model elektropozitivniho plazmatu

nabitych castic N;. Testovany byl model elektropozitivniho plazmatu aplikovany
na argonové plazma se srazkami popsanymi vyse a ve valcové konfiguraci. Polomér
sondy byl 0,1 mm a velikost pracovni oblasti 2 cm x 2 cm. Oblast byla vzdy rozdélena
na 200 x 200 bunek, a to pfi jakémkoliv pocatecnim poc¢tu nabitych c¢astic. Tento
postup, jak bylo také vySe zminéno, znamena, ze algoritmus vypoctu sil metodou
PIC by mél mit slozitost O(NN). Stejnou slozitost by mély mit také vSechny ostatni
¢asti modelu.

Model byl rozdélen na ¢ast sila, ktera zahrnuje vypocet hustoty naboje, vlastni
vipocet Poissonovy rovnice a nalezeni intenzity elektrického pole. Cést zdroj pied-
stavuje pohyb casticemi ve zdroji o jeden casovy krok. Pocet castic ve zdroji byl
1-10° a zfistaval konstantni pro viechny hodnoty N;. Dalsi ¢4st s ndzvem srazky
predstavuje primérnou dobu pro rozhodnuti, které castice se za jeden casovy krok
srazi, a pro vlastni vykonani srazek. Cast pohyb piedstavuje dobu vykonani jednoho
casového kroku Verletovym algoritmem, a to jak ¢ast polohovou, tak rychlostni. Za-
vislost parametru 7 na pocate¢nim celkovém poctu nabitych c¢astic V; je na obrazku
6.12.

Rl

Zavislost O(N)

1[s]

0 5,0.10° 1,0.10° 1,5.10° 2,010°  5,0.10°
1,0.10°

N\
Obrazek 6.12: Analyza vypocetni rychlosti modelu pro rtizné pocatecni pocty c¢astic
N;. Vyznam parametru 7 je vysvétlen v textu. Fitovand zavislost odpovida slozitosti
O(N).

Slozitost O(N) véetné multiplikativni konstanty m a aditivni konstanty a zna-
mend, ze doba vypoctu jednoho ¢asového kroku 7' bude zéviset na poctu ¢astic N
linearné, tedy

T'=m-N+a. (6.9)
Po vydéleni poctem castic ziskdme predpokladanou zéavislost parametru 7:
a
= — 6.10
T=m+ N ( )

V limitnim pfipadé N — oo bude zavislost konstantni a projevi se pouze multipli-
kativni konstanta. Naopak v pfipadé malého N vidime vliv aditivni konstanty. Na
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6.1. Model elektropozitivniho plazmatu

obrazku 6.12 vidime, Ze ¢ast sila m4 jak velmi silnou multiplikativni konstantu (da-
nou vypoctem hustoty néboje), tak i aditivni konstantu danou vlastnim vypoctem
Poissonovy rovnice, reprezentované vzdy stejnou matici 200 x 200. Diky konstant-
nimu malému poctu c¢astic ve zdroji rapidné klesa prispévek vypocetniho Casu c¢asti
zdroj s rostoucim /V;. Multiplikativni konstanta, jak je vidét na zminovaném grafu,
je zanedbatelna a aditivni konstanta je také velmi maléd. Dalsi dvé ¢asti srazky a
pohyb maji nezanedbatelnou multiplikativni konstantu, ale aditivni konstanta, dana
napf. inicializaci proménnych v kazdém kroku, je zanedbatelnd, coz znaci nizky cas
potfebny na ,rezii“ danych procedur. Nejvyssi podil vypocetniho ¢asu pripada na
vypocet sil — nejedna se vsak o vyraznou vétSinu vypocetniho ¢asu. Srovnatelné za-
stoupeni maji pohyb castic a simulace srazek. Pfedpokladana zavislost celkové doby
7 na poctu ¢astic (6.10) je nafitovana na ziskand data a jeji parametry jsou

m = 3,6-107"s
a = 0,027s.

Pfedchozi analyza predstavovala srovnani vypocetnich rychlosti pii konstant-
nim kroku déleni pracovni oblasti. Pocet bunék v jednom sméru si oznac¢ime N, —
pracovni oblast tedy bude délena na N, x N, bunék. Nasledujici srovnani ukaze
vyhodu pouzivani baliku UMFPACK pro feseni Poissonovy rovnice. Druhy pouzity
zpusob vypoctu této rovnice byla superrelaxac¢ni metoda popsana v kapitole 4.1.2.
Pfi implementaci jsme vychézeli z algoritmu vytvoreného v [16], ktery vSak musel
byt modifikovan pro pouzivani asymetrické mfize v okoli valcové sondy a také pro
snadnou implementaci do naseho modelu. Protoze doba vlastniho vypoc¢tu Poisso-
novy rovnice nezavisi na poctu ¢astic v modelu, bude uvadéna doba T' predstavovat
priumérnou dobu nalezeni dostateéné presného feSeni Poissonovy rovnice (tedy za
jeden ¢asovy krok naseho modelu) v zéavislosti na jemnosti déleni pracovni oblasti.
Srovnani mtzeme vidét na obrazku 6.13.
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Obrazek 6.13: Srovnani doby vypoc¢tu Poissonovy rovnice metodou SOR a pomoci
knihovny UMFPACK.

Z obrézku je vidét, ze algoritmus knihovny UMFPACK je velmi rychly predevsim
pro velmi velké matice, coz je v algoritmech specializovanych na vypocet problémi
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6.2. Kineticky model kyslikového plazmatu

s Fidkymi maticemi zadouci. V naSem piipadé¢, kdy jsme pouzivali sit s N, = 200
a v pripadé VA charakteristiky dokonce NV, = 400, je nezbytné pouziti silnéjsiho
algoritmu, nez jakym je metoda SOR.

6.2 Kineticky model kyslikového plazmatu

Druhé i tieti ¢ast vysledkil diplomové prace se bude zabyvat nizkoteplotnim multi-
komponentnim plazmatem. Prvnim pristupem naseho studia bude nalezeni co nej-
realistictéjsich vstupnich dat pro model interakce Langmuirovy sondy s kyslikovym
plazmatem, které se nachazi v kladném sloupci doutnavého vyboje. Nejprve se bu-
deme snazit zjistit slozeni plazmatu nalezenim stacionarniho reseni rovnic chemické
kinetiky (2.43). SloZeni plazmatu je zavislé na poméru intenzity elektrického pole,
zpusobujiciho ionizaci kyslikového plynu, ku jeho koncentraci, ¢asto nazyvaného
redukované elektrické pole. Tato veli¢ina byva udavana v jednotkach Townsend,
pojmenovanych po irském fyzikovi Johnu Sealy Townsendovi, ktery zkoumal elek-
trickou vodivost plyni. Jednotka se zna¢i Td a plati, e 1 Td = 10717 V - cm?.
Slozeni plazmatu budeme hledat pro hodnoty v rozmezi 10 =~ 100 Td, které jsou pro
doutnavy vyboj v kyslikovém plazmatu typické. Abychom mohli nalézt feseni kine-
tickych rovnic, musime nejprve sestavit seznam chemickych reakci, které do modelu
zahrneme. V kyslikovém plazmatu probihaji stovky reakci, které vSechny nemohou
prilis jednoduchy, protoze rychlost reakce zavisi kromé rychlostni konstanty dané re-
akce také na aktudlnich koncentracich reaktant. Rychlostni konstanty nékdy neni
mozné v literatute nalézt, a proto je nutné je vypocitat z definice (2.41), do které
dosadime ze vztahu (2.40). V ptipadé reakei s elektrony tak budeme potfebovat
také elektronovou rozdélovaci funkci (EEDF). Timto se zabyva prvni ¢ast této ka-
pitoly, v druhé ¢asti je potom popsano vlastni feseni rovnic. Druhy pristup, kterym
se zabyva az kapitola 6.3, bude zkoumat vlastnosti plazmatu v zavislosti na jeho
elektronegativiteé.

6.2.1 Nalezeni elektronové rozdélovaci funkce

Elektronovou rozdélovaci funkci (EEDF) ziskdme vyfesenim Boltzmannovy kinetické
rovnice (2.15). Problémem ziskani EEDF jako vstupnich dat pro ziskani rychlostnich
konstant do kinetického modelu se zabyvala také prace Roucky [23]. V této praci byl
pouzit program ELENDIF [33], ktery fesi Boltzmannovu kinetickou rovnici pomoci
rozvoje rozdélovaci funkce do kulovych funkei v rychlostnim prostoru

F@) =)+ F ) (6.11)

V této praci pouzivame novéjsi, uzivatelsky ptijemny program BOLSIG+ [34], ktery
také numericky fesi Boltzmannovu rovnici pro elektrony ve slabé ionizovaném sraz-
kovém plazmatu v homogennim elektrickém poli. Elektronova rozdélovaci funkce je
v téchto podminkéch urcena rovnovahou mezi urychlenim c¢astic elektrickym po-
lem a ztratou hybnosti a energie pii neelastickych srazkach s ¢asticemi neutralniho
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6.2. Kineticky model kyslikového plazmatu

plynu. V ptipadé prostorové homogenity elektrického pole a srazkovych prifezii bude
rozdélovaci funkce f (¢, ¥, 7) symetrickd kolem sméru elektrického pole v rychlostnim
prostoru. Boltzmannovu rovnici tak mtizeme prepsat do sférickych soutradnic a zavis-
lost na tthlu mezi rychlosti a elektrickym polem aproximujeme opét ¢asto uzivanym
rozvojem do kulovych funkci. Tato aproximace selhava pro vyssi hodnoty reduko-
vaného elektrického pole, a proto, jak je uvadéno ve zminéném clanku, je nutné
program uzivat s redukovanym polem o rozsahu bézném pro vyboje. Dosazenim
tohoto rozvoje do Boltzmannovy rovnice, vynasobenim Legendrovymi polynomy 1
a cos f a integrovanim pres cosf ziskdme dvé rovnice pro neznamé funkce fy a f;.
Obé rovnice se dale upravuji napt. oddélenim energetické zavislosti funkci fy a fi
od jejich prostorové a casové zavislosti

1
273

foi(e, z,t) = Foa(e)n(z,t), (6.12)

kde v = (2¢/m)!/? je konstanta, € = (v/7)? je energie elektronu v elektronvoltech a z
je soutadnice podél smeéru elektrického pole. Také je nutné ziskat odpovidajici tvary
srazkovych ¢lenti na pravych stranach pro rizné typy interakci. Vysledna rovnice,
kterda je dale numericky TeSena, je pomérné slozita rovnice pripominajici rovnici
proudéni a diftze kontinua a jako nezndma funkce v této rovnici je funkce Fy(e).
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Obrazek 6.14: Elektronové rozdélovaci funkce v kyslikovém plazmatu pro rtizné hod-
noty redukovaného elektrického pole. Vysledky ziskané pomoci programu BOLSIG+.

Program BOLSIG+ dale pocita transportni koeficienty a dalsi integralni veliciny
ziskané z rozdélovaci funkce elektront. Nas bude zajimat pouze EEDF, ktera nam
poslouzi k vypoctu rychlostnich konstant reakci z jejich znamych Gcéinnych prafezi.
Jak v8ak z predchoziho textu vyplyva, je nutné i do programu BOLSIG+ vlozit
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vstupni data s u¢innymi prurezy interakci, ve kterych figuruji elektrony. Pomérné
obséahla sada tc¢innych prirezt pro interakce v rtiznych plynech a smésich plynt je
dodévéana ptimo s programem BOLSIG+. Pro kyslik jsou data pfevzan z [4] a byla
také pouzita pro potfeby nasich vypoctu.

Vysledné EEDF pro rizné hodnoty redukovaného elektrického pole jsou vykres-
leny na obrazku 6.14. EEDF je zde, podle zvyklosti v nékterych publikacich, vydeé-
lena odmocninou z energie a je zndzornéna v semilogaritmickém métitku. Rozdélo-
vaci funkci je tak mozné rychle srovnat s Maxwellovou rozdélovaci funkci, ktera by
byla na tomto grafu reprezentovana primkou.

6.2.2 Rychlostni konstanty rovnic

vvvvvv

pii Casovém vyvoji koncentraci nejvice zastoupenych druht castic v kyslikovém
plazmatu, neni jednoduchy. Touto problematikou se také zabyvala prace [23]. Vy-
do kinetického modelu kyslikového plazmatu zahrnout. Pti hledani rychlostnich kon-
stant reakci bylo tedy nasi praci navazat na zminény seznam:

1. Aktualizovat rychlostni konstanty vypocitané z definice, nebo zavislé na tep-
loté elektroni, tedy pomoci EEDF ziskané z novéjsitho programu BOLSIG+-.

2. Ziskat, ¢i vypocitat rychlostni konstanty pro jiné hodnoty redukovaného elek-
trického pole, nez je hodnota 80 Td, ktera je uvedena ve zminéné praci.

Vysledky prace, tedy seznam reakci a jejich rychlostnich konstant, jsou uvedeny
v tabulce 6.4. Také je zde uvedena stiedni energie elektroni, ktera byla jednim z vy-
stupti programu BOLSIG+ a bylo ji nutné vyuzit pfi poc¢itani rychlostni konstanty
zachytu elektronu molekulou ozonu za pritomnosti molekuly O,. Teplota neutral-
niho plynu, ¢asto potfebna pii vypoctu rychlostnich konstant, byla zvolena 300 K.
Hlavnim problémem rychlostnich konstant, nachazejicich se v dostupné literature, je
jejich chyba — v mnohych publikacich je mozné nalézt i fadové odlisné konstanty pro
tutéz reakci. Vétsina literatury tak byla pouZita stejnd, jako v pfipadé préace [23],
kde byly zdroje peclivé vybirany, aby bylo mozné ziskat relevantni vysledky kinetic-
kého modelu. Zdroje byly tedy znovu prohledany a byla v nich vyhledana ptipadné
zévislost konstant na teploté neutralniho plynu, nebo teploté elektroni (zavislé na
redukovaném elektrickém poli). Pokud byl k dispozici pouze Géinny prifez reakce
(coz bylo pouze v pfipadé reakei, ve kterych figuruji elektrony), byla rychlostni kon-
stanta pfepocitana s novou EEDF ziskanou programem BOLSIG+ z definice.

6.2.3 Vysledky kinetického modelu

S pouzitim vstupnich dat popsanych vyse bylo tedy nutné vypocitat soustavu oby-
¢ejnych nelinearnich diferencidlnich rovnic schematicky zapsanou vztahem (2.43).
Jako numerickd metoda feseni této soustavy byla zvolena Rosenbrockova metoda
popsand v kapitole 4.2.4 a pouzili jsme implementaci z [16]. P¥i implementaci bylo
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vvvvvv

boru programu a nésledné tyto rovnice symbolicky zderivovat pro ziskani Jakobianu
soustavy. Pocet rovnic je roven poc¢tu druht c¢astic vystupujicich v chemickych re-
akcich. Vysledkem béhu programu je ¢asova zavislost koncentraci jednotlivych typtu
¢astic pro konkrétni hodnotu redukovaného elektrického pole. Ukazku feSeni pro
pole 80 Td jsme uvedli na obrazku 6.15.
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Obréazek 6.15: Reseni rovnic chemické kinetiky pro kyslikové plazma v redukovaném
elektrickém poli o velikosti 80 T'd. Nahote: pouzity ¢asovy krok, dole: koncentrace
vSech druhii c¢astic.

Na tomto obrazku vidime, ze vyvoj koncentraci probiha na mnoha ¢asovych ska-
lach a to také dokazuje pouzity casovy krok, ktery se ménil v rozmezi vice nez sedm-
nacti fada. Soustava ma tedy velmi velikou tuhost a jeji feSeni skutecné vyzaduje
pokrocilé numerické metody. Od urc¢itého okamziku dojde k ustaleni koncentraci a
tyto hodnoty pfedstavuji hledany stacionarni stav. Pocatecni koncentrace molekuly
O, je dana pozadovanym tlakem plazmatu, pocatecni koncentrace elektronti musi
byt nutné nenulova, aby mohlo dojit k aktivaci nékterych reakci a je nastavena na
velmi malou hodnotu — o vice nez Sest radl nizsi nez koncentrace neutralnich mo-
lekul. Koneéné pocatecni koncentrace iontu OF je nastavena na stejnou hodnotu,
jako u elektronti, aby byla zachovana celkova neutralita.

Stacionarni koncentrace neutralnich a nabitych c¢astic pro vsechny zkoumané
hodnoty redukovaného elektrického pole jsou zakresleny v grafu na obrazku 6.16.
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Obrazek 6.16: Stacionarni koncentrace neutralnich ¢astic (nahofe) a nabitych ¢astic
(dole) pfi tlaku plazmatu 133 Pa.

Na obou vyse zobrazenych grafech je vidét velky nartst koncentraci v intervalu
mezi 40 a 50 Td. Na dalsim obrazku 6.17 vidime, Ze v této oblasti dochazi také k
rapidnimu poklesu elektronegativity zptisobenému nartistem koncentrace elektronti.
Je pravdépodobné, ze zde dosahne velikost elektrického pole urcité prahové hodnoty,
pii které se zvysi rychlostni konstanty ionizace natolik, aby mohlo byt produkovano
dostatecné mnozstvi elektroni, které dale zptisobuji dalsi ionizaci, pfipadné excitaci.
MiZe se jednat napf. o disociativni ionizaci molekuly Oy za vzniku iontu Ot a dvou
elektronii (viz tabulka 6.4). Rist stupné ionizace také odpovida nasi predstaveé, ze
vyssi elektrické pole urychli elektrony, coz zptisobi vétsi pravdépodobnost procesi
ionizace a excitace.
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Obrazek 6.17: Stupen ionizace (vlevo) a elektronegativita (vpravo) kyslikového
plazmatu pfi tlaku 133 Pa.
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vvvvvv

multikomponentniho plazmatu za danych podminek. V této kapitole budeme stu-
dovat interakci obecného multikomponentniho plazmatu s pevnou latkou. Podobny
postup je zndm z predchozich praci, napf. [11, 42, 43]. Vlastnosti (pfedevsim dy-
namické) multikomponentniho elektronegativniho plazmatu jsou dany pfitomnosti
tézkych nosi¢it zaporného naboje. V elektropozitivnim plazmatu jsou jedinymi nosici
zaporného naboje elektrony, které maji velmi malou hmotnost a jsou tedy schopny
schopnost nemaji a plazma, které je obsahuje, tak reaguje pomaleji. Abychom tuto
zakladni vlastnost zachovali, bude nase tfikomponentni plazma obsahovat kladné
tézké ionty, zaporné tézké ionty a elektrony. Kromé dynamickych vlastnosti budeme
také zkoumat vlastnosti statické, a to v zavislosti na elektronegativité plazmatu,
¢imz ziskame predstavu o tom, jak vyznamny je vyse uvedeny efekt pii rtiznych
procentualnich zastoupenich zapornych iontt.

Ackoliv se jedna o ,idealizované“ multikomponentni plazma, je nutné c¢asticim
prisoudit hmotnosti a konkrétni Uc¢inné prifezy zakladnich interakci. Nasledujici
simulace tedy budou obsahovat elektrony, kladné ionty Ar™ a zdporné ionty O,
které v kinetickém modelu pii redukovaném elektrickém poli vys$sim nez 40 Td, byly
nejcastéjsimi tézkymi nosic¢i zaporného naboje. Jako neutralni pozadi pro potieby
srazkovych procesti ndm poslouzily atomy Ar. Jedné se tedy o velmi idealizovanou
smés Ar/O,. Pouzité srazkové procesy elektront a ionttt Ar' jsou shodné, jako u
modelu elektropozitivniho plazmatu, dodana byla jesté pruzna srazka O~ s neutraly,
pro kterou byl pouzit uéinny prifez pruzné srazky O~ s Og, zmitiovany napf. v [44].
Mechanizmus zapocteni srazek je v nasledujicich modelech také mirné pozménén.
Je totiz pouzito kompletni srazkové schéma z [23], podrobné popsané v kapitole 3.3.
Misto ndhodné volné drahy, ¢i pravdépodobnosti srazky v kazdém c¢asovém kroku, se
pocita ndhodny cas do srazky, ¢imz se vypocet urychli a ¢éastice jsou navic schopny
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béhem jednoho casového kroku se srazit vice nez jednou.

Posledni publikace [15] zkoum4 dynamické procesy v realistické smési Ar/O, pii
pusobeni redukovaného elektrického pole 80 Td. Tato publikace, stejné jako tii pu-
blikace vyse citované, predstavuje jednorozmérnou simulaci interakce chemicky ak-
tivniho plazmatu s pevnou latkou. Dimenzionalita modelti, jak uz jsme také uvedli,
mérného modelu je situace lepsi, a také se v jedné z nasledujicich podkapitol po-
kusime studovat geometrii umoznujici zjistit vliv nerovnosti v rovinné sondé. Nas
pristup by se tak mohl stat potfebnym pro stéle se rozvijejici plazmatické technologie
vyuzivajici nizkoteplotni plazma — né€které z nich jsou kratce popsany v teoretickém
uvodu.

6.3.1 Valcova konfigurace

Tato kapitola se zabyva vlivem elektronegativity, tedy zastoupeni iontti mezi no-
si¢i zaporného naboje, na slozeni stinici vrstvy ve statickém rezimu. Pouzity soubor
castic byl popsan v tvodni ¢asti této kapitoly, dalsi parametry jsou shrnuty v ta-
bulce 6.5.

’ parametr \ hodnota ‘
L 2 cm
Mo+, (Ne +Mno-) 1-10% m=3
NAr 3,22-102 m3
Ny+, (Ne + No-) 5-10°
At p+, Ato- 1-107%s
At, 1-10712 5
Pinax 200
Ts 100 pm
U, 10V
<E>O* ) <E>Ar+ ) <E>Ar 39 meV
(E), 3eV

Tabulka 6.5: Parametry modelu.

Simulace byla provedena pro tii hodnoty elektronegativity — 10%, 50% a 90%.
Nejprve srovname na obrazku 6.18 prostorové rozdéleni elektrostatického potencialu,
tedy tvar stinici vrstvy.

Vidime, Ze se s rostouci elektronegativitou stinici vrstva rozsituje. Tuto skutec-
nost nam objasni t¥i dalsi grafy na obrazku 6.19. VSimneme si, ze v piipadé 10%,
a dokonce 1 50% elektronegativity naprostou vétSinu naboje ve stinici vrstvé tvori
elektrony. To je zptisobeno prave rychlejsi reakéni dobou elektront, které diive za-
plni oblast kolem sondy. Pfi elektronegativité 90% je elektronti nedostatek a jejich
roli musi Castecné prevzit zaporné ionty. I u zapornych iontl si mizeme v§imnout v
blizkosti sondy lokalniho maxima koncentrace, které jsme diskutovali v prechozich
kapitolach o elektropozitivnim plazmatu. Stinici oblast tvofena ionty je znatelné
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Obrazek 6.18: Srovnani tvaru stinici vrstvy v blizkosti valcové elektrody v zavislosti
na elektronegativite.
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Obrazek 6.19: Srovnani koncentraci ¢astic v blizkosti valcové elektrody pro tii rtizné
hodnoty elektronegativity.

Sirsi nez stinici oblast tvofenda elektrony. Proto na obrazku 6.18 vidime, zZe rozdil v
Sifce sheathu mezi 10% a 50% (v obou pfipadech tvoii sheath elektrony) je mensi
nez rozdil mezi 50% a 90%, kde uZ hraji roli i zaporné ionty.
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6.3.2 Rovinna konfigurace s nerovnosti

Elektronegativni nizkoteplotni plazma se Casto pouziva pti tpraveé povrchii pevnych
latek plazmochemickymi techologiemi. Tyto latky maji, narozdil od Langmuirovych
sond, rozlicné geometrie a na jejich povrchu miizeme samoziejmé najit mnoho ne-
rovnosti. Pfedstavovany dvourozmérny model ma moznost do jisté miry nékteré

Pro simulaci nerovnosti v rovinné geometrii je nutné ptivodni model prepracovat.
Budeme uvazovat jakousi idealni nerovnost v pevné latce ve tvaru ,,obdélnikového
zafezu do rovného povrchu. Situaci dobfe znazornuje obrazek 6.20. Pevna latka
obsahuje zatez, ktery ma ve dvou dimenzich tvar obdélniku, tfeti rozmér musi byt
nekone¢ny. Vysledky budeme ukazovat na elektronegativnim plazmatu s elektro-
negativitou 12%, coz je hodnota, kterd nam vysla z kinetického modelu realného
kyslikového plazmatu pfi poli 80 Td. Srovname vysledky pro dvé rizné konfigu-
race — Siroky zarez bude mit délku 6 mm a hloubku 0,9 mm, uzsi zafez ma stejnou
hloubku, ale délku pouze 1 mm. Odlisna geometrie vyzaduje na hranicich pracovni
oblasti, které jsou kolmé k povrchu pevné latky, periodické okrajové podminky, nebot
parametry plazmatu nepredpokladdme v tomto sméru konstantni. Naopak hranice
rovnobézna s povrchem pevné latky bude propustna. Za touto hranici jiz o¢ekavame
homogenni nenarusené plazma. Zdroj ¢astic tak bude pracovni oblast zasobovat ¢as-
ticemi pouze skrz tuto hranici, a bude tedy mensi nez v ptipadé valcové konfigurace.
V opacném smeéru budou tudy ¢astice pracovni oblast nendvratné opoustét.

Zména se musi odehrat také ve vypoctu Poissonovy rovnice. Nulové okrajové
podminky na hranicich kolmych k povrchu pevné latky nedavaji fyzikalni smysl,
a proto jsme na téchto hranicich aplikovali obdobu cyklickych podminek pro ¢as-
tice. Tato vyznamna zmeéna charakteru vypoc¢tu vsak v nasi implementaci znamena
pouze mensi zménu diagonalnich blokidi matice Poissonovy rovnice, ktera jiz byla
znazornéna na obrazku 3.4 v teoretickém tvodu.

jlad

X

(1

Obrazek 6.20: Geometrie modelu nerovnosti v rovinném povrchu pevné latky. Vy-
znam jednotlivych ¢asti je shodny, jako na obrazku 6.1.
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Obrazek 6.21: Vybrané vysledky modelu rovinné konfigurace s nerovnosti. A-D:
tzky zarez; E-H: Siroky zérez. A E: rozdéleni elektrostatického potencidlu (stupné
Sedi znadi potencial [V]); B,F: rozdéleni koncentrace Art [m~3]; C,G: rozdéleni kon-
centrace elektrontt [m~3]; D,H: rozdéleni koncentrace O~ [m~3]. Na kartézskych osach
jsou prostorové souradnice v mm.
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6.3. Model multikomponentniho plazmatu

Prvni vysledky tohoto modelu, ale s pouzitim vstupnich dat pro argonové elek-
tropozitivni plazma, jsme jiz vidéli v kapitole 6.1.3 — konfigurace e). V tomto pfi-
padé byla geometrie rovinna, bez nerovnosti a tato konfigurace poslouzila i jako test
funkénosti popisovaného modelu.

Vybrané vysledky vypoctti pro plazma elektronegativni a s nerovnosti na po-
vrchu pevné latky jsou zobrazeny v grafech na obrazku 6.21. Tento obrazek zob-
razuje pouze vyfez pracovni oblasti v okoli nerovnosti. Celkova velikost pracovni
oblasti byla shodna s predchozim modelem valcové konfigurace a pocatek soustavy
soufadnic zistal uprostied pracovni oblasti, i kdyz se v tomto misté uz nenachazi
sonda. V pripadé uzkého zarezu si vSimneme, ze parametry sheathu jsou zarezem
velmi malo ovlivnény. To je pravdépodobné zptisobeno faktem, ze délka zafezu je
srovnatelna, ¢i dokonce mensi, nez je rozmér sheathu. V pripadé Sirokého zarezu
jsou jiz parametry sheathu v celém jeho objemu silné ovlivnény a ¢im delsi bychom
pouzili zarez, tim vice by tvar sheathu kopiroval jeho tvar. Na grafech D a H vidime
zdanliveé vyssi sSum. To je zptsobeno pétkrat mensim rozsahem koncentraci. Elektro-
negativita zkoumaného plazmatu je pomérné nizka, ¢imz je dana i nizsi koncentrace
zaporného iontu. Prostorova zavislost koncentrace zaporného iontu pripominé svym
pritbéhem rozdéleni koncentrace kladného iontu. Vysvétleni tohoto jevu jiz bylo po-
dano v predchozi kapitole — odstinéni kladného pfedpéti pii nizké elektronegativité
zajistuji témeér vyhradné elektrony, coZ potvrzuje pfedchozi domnénku i pro piipad

vvvvvv

na pevnou latku by muselo byt pouzito plazma s elektronegativitou blizici se 100%.

6.3.3 Valcova konfigurace v dynamickém rezimu

Kromé statického rezimu, tedy hledani parametri plazmatu po vytvofeni stinici
vrstvy a ustanoveni rovnovahy, mohou nase programy také pracovat v rezimu dyna-
mickém. V tomto pripadé néas zajima i ¢asovy vyvoj vybranych parametri. Hlavni
omezeni tohoto pristupu spociva v tom, Ze nemuzeme pouzivat adiabatickou apro-
ximaci, tedy pohyb vsech ¢astic s jejich idedlnim ¢asovym krokem. Musime se tedy
ridit casovym krokem castic s nejvyssi energii, coz jsou elektrony, a vsemi casticemi
tak budeme pohybovat s krokem At = 10712 s,

Dynamicky rezim se uplatni predevsim pii aplikaci casové zavislého napéti s
nizkou periodou. Jak uz jsme také uvedli, tézké ionty reaguji na zménu napéti po-
maleji nez elektrony. Tento jev je tedy vhodné studovat pravé v elektronegativnim
plazmatu, kde se objevuji jak zaporné ionty, tak elektrony. V nasem modelu budeme
zkoumat odezvu plazmatu na skokovou zménu kladného ptredpéti valcové sondy v
geometrii, kterou jsme jiz popsali vyse. Pouzijeme dva typy plazmatu — silné elek-
tronegativni plazma tvorené predevsim tézkymi ionty s elektronegativitou 90% a
slabé elektronegativni plazma s elektronegativitou 10% a budeme hledat rozdily v
dynamice formovani stinici vrstvy. Nejprve nechame zformovat stinici vrstvu ve sta-
tickém rezimu pii predpéti Us = 2 V a poté v case ¢ = 0 zménime predpéti na
Us =5 V a program spustime v rezimu dynamickém.

Na grafech 6.22 vidime potvrzeni nasi domnénky o pomalé reakci iont. Na
hornim grafu je vidét, Ze elektrony ve slabé elektronegativnim plazmatu zacinaji re-
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6.3. Model multikomponentniho plazmatu

Obrazek 6.22: Rozdil v dynamice formovani stinici vrstvy v kyslikovém plazmatu s
elektronegativitou 10% (nahote) a 90% (dole).
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agovat jiz v éasech ¥adu 10~ us, zatimco ionty v silng elektronegativnim plazmatu
reaguji priblizné o ptul fadu pozdéji. Doba ustaveni rovnovahy je v pfipadé ionti
mnohem delsi, ackoliv se miize v logaritmickém ¢asovém méritku jevit srovnatelna s
dobou ustaveni rovnovahy elektronii. Rozdilna doba je zptisobena pravé popsanym
posunem po logaritmické ose. Déle si mizeme vSimnout Sirsi stinici vrstvy v pri-
pade silné elektronegativniho plazmatu, coz je jev, ktery jiz byl popsan vyse a diky
vysledkiim dynamického rezimu bylo jeho vysvétleni potvrzeno.

Posledni jev, ktery si neumim plné vysvétlit, je zakmit potencidlu, ktery na-
stava t&sné po jeho hlavnim poklesu — tedy kolem dasu 1,8 - 1072 us v piipadé 10%
elektronegativity a 1-107! us v piipadé 90% elektronegativity. Tento jev nebyl pfi
rovinné konfiguraci [12] pozorovan, jde tedy bud o specifikum valcové geometrie,
nebo o neobjevenou chybu v programu a jeho potvrzeni ¢i vyvraceni by vyzadovalo
pravdépodobné porovnani s jinymi modely valcové geometrie.

6.3.4 Casova naroc¢nost modelu

Podobné jako u modelu elektropozitivniho plazmatu se pokusime analyzovat ¢asovou
naroc¢nost. Hlavni rozdil oproti zminénému modelu je zména srazkovych interakci,
které ted neni mozné oddélit od vypoctu pohybovych rovnic, protoZe je vykonavani
srazek primo jeho soucasti. Velké zmény, které jsme zatim v textu nezminovali, byly
provedeny ve strukture kédu predevsim proto, aby byl model co nejuniverzalnéjsi.
Zmény zakladnich parametrti programu se uz neprovadéji zménou symbolickych kon-
stant, ale pomoci konfigura¢nich souborii a model tak neni nutné znovu prekladat.
To s sebou pfineslo nutnost vytvorit strukturu zakladnich proménnych programu
mnohem komplexnéjsi nez v pripadé modelu specializovaného na dvoukomponentni
argonové plazma (aby bylo mozné napi. pridat bez zasahu do kédu novy druh ¢astic,
atd.), a predpokldadame tedy i vétsi ¢asovou narocnost na ,rezii“ jednotlivych cykli.
Novy srazkovy modul by mél vipocet naopak urychlit.

yi
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Obrazek 6.23: Analyza vypocetni rychlosti modelu pro rtizné poc¢ateéni pocty ¢astic
N;. Vyznam parametru 7 je vysvétlen v kapitole 6.1.4. Fitovana zavislost odpovida
slozitosti O(N).
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6.4. Trojrozmérny model objemu plazmatu

Analyzu budeme provadét pro multikomponentni plazma s elektronegativitou
50% a ve vélcové geometrii s prepétim sondy U, = 10 V. Ostatni parametry bu-
dou shodné s parametry v tabulce 6.5, samoziejmé kromé poctu ¢astic v pracovni
oblasti, ktery bude proménny. Obrazek 6.23 ukazuje vysledky méreni Casové na-
rocnosti. Ta byla méfena naprosto shodnym zpiisobem, jako u modelu elektropozi-
tivniho plazmatu. Aditivni konstanta zavislosti ziistala naprosto stejna, zvysila se
vsak multiplika¢ni konstanta, ktera je rozhodujici pfi uréeni doby vypoctu s vétsim
poctem castic. Vysledné parametry jsou

m = 4,0-107"s
a = 0,027s,

coz pro multiplikativni konstantu znamené nartst pouze o 11%.

6.4 Trojrozmérny model objemu plazmatu

6.4.1 Popis modelu

Posledni model vytvoreny v ramci této diplomové prace se ponékud odlisuje od
ostatnich modelti. Nejednd se totiz o model interakce plazmatu s pevnou latkou, ale
o model objemu plazmatu. Divody zahrnuti tohoto modelu do diplomové prace jsou
nasledujici:
e Model muze ukéazat, jak moc zjednoduseny je predpoklad Maxwellova rozdéleni
v nenaruseném plazmatu.

e V pripadé, ze se vysledné rozdéleni bude pfilis odliSovat od Maxwellova rozdé-
leni, je mozné pro budouci modely interakce plazma — pevné latka tento model
vyuzit k vypoctu rozdéleni v nenaruseném plazmatu a toto rozdéleni nasledné
generovat ve zdroji ¢astic.

e V ramci tohoto modelu jsme se pokusili zodpovédét otazku, jak vypocetné na-
ro¢né je pouziti fyzikalné spravnéjsi metody pro vypocet sil — metody primého
ptisobeni ve tfech dimenzich.

v/

hoto hlediska se nabizi srovnani s modely, které fesi Boltzmannovu kinetickou rov-
nici. Srovnani jsme provedli s vysledky jiz diive pouzitého programu BOLSIG+.
Model jsme testovali na inertnim argonovém plazmatu se stejnymi parametry, jaké
mélo plazma v kapitole 6.1.4.

Vzhledem k tomu, Ze pohyb argonovych iontd v tomto pripadé nehraje takovou
roli, pohybovali jsme s ionty bez ohledu na silové piisobeni, tedy rovnomérnym
pfimocarym pohybem s c¢asovym krokem rovnym elektronovému casovému kroku
a s rychlostmi danymi Maxwellovym rozdélenim o stfedni energii 39 meV, ktera
odpovida teploté 300 K.

Pohyb elektront je uréen dvéma zakladnimi faktory. Prvnim z nich je urychlujici
homogenni elektrické pole. Pro velikost elektrického pole jsme zvolili tti rtizné hod-
noty: 200, 300 a 400 V-m~!. Druhym faktorem jsou srazky elektronti s neutralnimi
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casticemi, které naopak pohyb elektroni zpomaluji. Uvazovali jsme opét pruzny roz-
ptyl, excitaci s excitacni energii 11,55 eV a jednoduchou ionizaci s energii 15,76 eV.
Pocatecéni energii elektront volime nizkou (energie odpovida teploté 300 K) a poca-
tecni rozdéleni je rovno Maxwellovu. Elektrony se vSak pti béhu programu urychluji,
az jejich stredni energie dosahne rovnovazné hodnoty. V priibéhu simulace se také
deformuje pocatecni Maxwellovo rozdéleni, takze jiz neni mozné hovorit o teploté.
Rovnovazné rozdéleni energie elektronti je vystupem z programu, nicméné vzhledem
k nizkému poctu Castic v pracovni oblasti je jesté nutné simulaci ve stacionarnim
stavu urc¢itou dobu ponechat a v danych ¢asovych intervalech pocitat stale nové roz-
délovaci funkce. Ze vSech ziskanych rozdélovacich funkei pak ziskame aritmetickym
prameérem rozdéleni s vyrazné mensim sumem, ktery byl piivodné zptisoben nizkym
poctem castic. Podobny postup jsme ostatné pouzivali i v pfedchozich modelech,
samoziejmé jediné v pripadé statického rezimu.
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Obrazek 6.24: Tlustrace periodickych okrajovych podminek ve dvourozmérném mo-
delu. Na obrazku je zakresleno nejblizsich osm kopii pracovni oblasti. Prerusovana
¢ara ukazuje myslenou hranici oblasti, ze které silové piisobi ¢astice na vybranou
Céstici. Prevzato z [18].

Pokud modelujeme objem plazmatu, nema jiz smysl pouzivat zdroj ¢astic, a tak
je vhodné pouzivat pro pohyb castic periodické okrajové podminky. Princip téchto
podminek je jednoduchy — jakmile c¢astice opusti pracovni oblast, okamzité se ob-
jevi se stejnou rychlosti na protéjsi sténé. Tyto podminky také implikuji konstantni
pocet Castic v pracovni oblasti. Poc¢itani sil pfimym ptisobenim, tedy podle vztahi
(3.7 - 3.9), ma v tomto pfipadé jednu zékladni nevyhodu. Na ¢astice blizko okraje
pracovni oblasti totiz piisobi pouze castice z pracovni oblasti, tedy z jednoho sméru,
coz zpusobi nezadouci okrajové jevy. Jak uvadi napt. [18], je mozné se téchto okra-
jovych jevu vyvarovat pouzitim jisté modifikace periodickych okrajovych podminek.
V pripadé dvourozmérného modelu, ktery je znazornén na obrazku 6.24, vytvorime
kolem pracovni oblasti alespon jednu vrstvu jejich kopii. Pokud mame v ptvodni
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pracovni oblasti N ¢astic, bude sila piisobici na vybranou ¢astici rovna superpozici
(N —1) nejblizsich ¢astic nachazejicich se bud pfimo v pracovni oblasti nebo v jejich
kopiich. Timto se sice vyvarujeme okrajovych jevi, ale musime dbat na to, abychom
méli v pracovni oblasti dostatecny pocet cCastic, ¢imz zmirnime efekty zptisobené
umeéle pridanou periodicitou.

6.4.2 Vysledky a ¢asova naroc¢nost modelu

Vysledky modelu ukazuje obrazek 6.25. V prvni fadé si vSimneme zasadni odlisSnosti
vysledkt predstaveného modelu i vystupu programu BOLSIG+ od Maxwellova roz-
déleni s odpovidajici stfedni energii. V dalsi praci by tedy bylo velmi vhodné pou-
zivat ve zdroji ¢astic modelu interakce plazma — pevna latka toto rozdéleni namisto
dosud uzivaného Maxwellova rozdéleni a pfipadné porovnat, o kolik se lisi vysledky
obou simulaci. Porovnani nami vytvofené simulace s programem BOLSIG+ uka-
zuje uspokojivou shodu v daném rozsahu vnéjsiho elektrického pole. Nejlepsi shodu
miizeme pozorovat u nejsiln€jsiho pole. Také si mizeme vSimnout, ze zvyseni urych-
lujiciho pole na dvojnasobek nemé pfilis vliv na vysledné rozdéleni energie elek-
trontl. Z grafu mizeme také usuzovat, ze vysledna rozdéleni jsou ,kombinaci“ dvou
Maxwellovych rozdéleni, které by byly v grafu reprezentovany primkami. Vyslednéa
stredni energie Castic vede na rozdeéleni se sklonem mezi témito dvéma extrémnimi
hodnotami.
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Obréazek 6.25: Vysledky trojrozmérného modelu (plna ¢ara) ve srovnani s vysledky
programu BOLSIG+ (pferusovand ¢éra) pro rtzné velikosti vnéjsiho elektrického
pole. Maxwellovo rozdéleni pro vSechny vychazejici stfedni energie ¢astic splyva v
¢erchovanou ptimku.
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Vypocetni naroc¢nost trojrozmérného modelu budeme studovat jednodussim zpi-
sobem nez v ptipadé predchozich dvou skupin modeli. Oproti ¢asu potfebnému na
vypocet sily jsou totiz Casy potfebné pro vSechny ostatni ¢asti modelu zcela zane-
dbatelné, a do grafu tak vyneseme pouze ¢as T potiebny pro vypocet sil na vSechny
castice v jednom casovém kroku v zavislosti na celkovém poctu c¢astic v pracovni

oblasti N.

I T T T
Namé Ffeny ¢ EN o
Zavislost O(N°)

0 | | |
0.10° 2.10° 4.10° 6.10° 8.10° 1.10%
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Obrazek 6.26: Vypocetni naro¢nost tfirozmérného modelu s pfimym vypoctem sil. V
grafu vynesen ¢as potfebny pro vypocet sil v jednom ¢asovém kroku. Casy ostatnich
¢asti modelu jsou zanedbatelné.

Jak znézornuje graf na obrazku 6.26 a jak jsme také predpokladali, zavisi doba
vypoctu na druhé mocniné poétu éastic. Parametr fitované kiivky T° = ax? je ro-
ven (2,658 4+ 0,001) - 1078 s. Vypocet jednoho ¢asového kroku modelu elektropo-
zitivniho plazmatu pii celkovém poctu Eastic 2 - 10% trva piiblizné 0,75 s. Pokud
bychom chtéli pocitat jeden casovy krok stejnou dobu i tfirozmérnym modelem,
mohli bychom pouzit pouze asi 5300 c¢astic, coz je na hranici pouzitelnosti. Bude
tedy nutné tfirozmérny model zasadné zefektivnit, abychom jej mohli pouzit pro
vypocet interakce plazmatu s pevnou latkou. Pro uréeni EEDF v objemu plazmatu,
jak ukazaly vysledky, je prezentovany model dostatecné rychly.
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modelu elektropozitivniho plazmatu jsme studovali intertni argonové plazma. Si-
mulovali jsme voltampérovou charakteristiku mérenou na nekonecné valcové sondé
a vysledky jsme srovnali s experimentem provedenym v podobnych podminkach.
Ukéazalo se, ze absence zakonc¢eni sondy zptsobi az padesatinasobny pokles proudu
na sondu, nicméné az na tuto konstantu byl pribéh obou charakteristik podobny.
Aplikovanim Langmuirovy teorie bezesrazkového plazmatu jsme ukazali, ze zminéné
zjednoduseni v konkrétnim ptripadé daného plazmatu zptisobi zkresleni vysledki pri-
blizné o jednu ¢tvrtinu a popsana teorie neni prilis pfesnou metodou vyhodnocovani
této charakteristiky.

Dale jsme se vénovali srazkovym procesim. V literatuire se mutzeme setkat i
s modely, které zapocitavaji srazky pomoci konstantnich ac¢innych prurezt. Tento
pristup podle nasich vysledk®l znamena pomérmé velkou chybu, na druhou stranu
nezapocitani thlovych zavislosti zptsobi chybu miniméalni. Dale jsme v modelech
tedy pouzivali totalni G¢inny prifez. Kvili nedostatku experimentalnich dat jsme
vSak zapocetli diferencialni Géinny prifez pouze u jedné z interakci. Az budou do-
stupna experimentalni data pro dalsi interakce, bylo by v budoucnu vhodné simulaci
zopakovat a uthlové zavislosti podrobit dalsi analyze.

Analyze jsme také podrobili zjednoduseni nekonecné rovinné sondy. Zjistili jsme,
ze vnotrenou desticku o maximalnich rozmeérech, které jsme byli schopni zahrnout do
pracovni oblasti, nelze povazovat za nekonecnou rovinnou sondu ani v okoli stfedu
jeji vétsi stény. Kromé toho jsme pozorovali postupné snizovani lokélniho maxima
koncentrace elektroni pri kladném predpéti a pii zvétsovani rozmeéra desticky. V
idedlnim piipadé nekonecné sondy toto maximum zcela zmizi.

Elektropozitivni plazma se objevilo jesté v modelu objemu plazmatu. Nalezli
jsme elektronovou rozdélovaci funkci v nenaruseném plazmatu, ktera byla v dobré
shodé s vysledky programu Bolsig+, ktery pouziva zcela jiny ptistup k reseni pro-
blému. Toto rozdéleni se vsak zasadné lisi od Maxwellova rozdéleni, a tak je v bu-
doucnu nutné uvazovat nad vyménou zdroje ¢astic modeld interakce s pevnou latkou
(véfime vsak, Ze dosavadni pouzivani zdroje ¢astic s nepfesnym Maxwellovym roz-
délenim nazpusobilo ve vysledcich nasich modelt prilis velkou chybu, nebot béhem
pruletu nabitych castic ze zdroje presheathem mai tyto castice dastatek casu, aby
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sva rozdéleni upravily na spravna). Tento model v kombinaci s metodou pfimého
plsobeni ¢astic vsak neni mozné pouzit jako model interakce s pevnou latkou kvili
netinosné vypocetni narocnosti. Opét z toho vyplyva, ze je v budoucnu nutné model
co nejvice zefektivnit. Méreni ¢asové naroc¢nosti odpovidalo predpokladiim a ukazalo
moznosti soucasného komercéné dostupného hardwaru.

Dalsi c¢asti prace se jiz vénovaly multikomponentnimu plazmatu. Zkoumali jsme
jeho vlastnosti v zavislosti na elektronegativité a ukazalo se, ze zaporné ionty diky
své vysoké hmotnosti netvori pii kladném pfedpéti sheath. Do stinici vrstvy se
dostavaji az pri vysoké elektronegativité, kdy neni dostatek elektronii. Tato hypotéza
se potvrdila i u modelu rovinné geometrie s nerovnosti. Ukazali jsme vliv Sitky zarezu
na makroskopické parametry stinici oblasti. V rezimu dynamickém se také potvrdily
predpoklady o pomalejsi reakci vice elektronegativniho plazmatu na skokovou zménu
potencialu.

Modely interakce multikomponentniho plazmatu idealizované smési Oy /Ar s pev-
nou latkou ukazaly predevsim vlastnosti plazmatu v zavislosti na jeho slozeni. Realné
slozeni kyslikového plazmatu jsme pro rtizné hodnoty redukovaného elektrického pole
ziskali TeSenim rovnic chemické kinetiky. Vstupnimi daty byly rychlostni konstanty
zahrnutych reakci a uc¢inné prifezy interakci s elektrony, jejichz rozdélovaci funkci
jsme vypocetli opét s vyuzitim programu BOLSIG+ a rychlostni konstanty jsme tak
mohli vypocitat z definice.

Zavérem této prace mizeme konstatovat, ze modely interakce plazmatu (jak elek-
tronegativniho, tak i elektropozitivniho) s pevnou latkou dévaji uspokojivé vysledky
i v pomérné slozitych geometriich, které jsou vsak stale omezeny na dvé dimenze. Vy-
sledky prace ukazaly zajimavé vysledky, ale také mnoho naméti na dalsi zkoumani
a vylepSovani programi, a to predevsim pfi jejich prevodu na plné tiidimenzionalni
formu, v ¢emz bych rad také pokracoval v doktorském studiu na KFPP MFF UK.
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