Univerzita Karlova v Praze
Matematicko-fyzikalni fakulta

DIPLOMOVA PRACE
Vojtéch Hruby

Studium interakce plazma-pevna latka pomoci
hybridniho modelovani

Katedra fyziky povrchu a plazmatu

Vedouci diplomové préace: Prof. RNDr. Rudolf Hrach, DrSc.

Studijni program: Fyzika
Studijni obor: Fyzika povrchu a ionizovanych prostredi

2009



Dékuji panu prof. RNDr. Rudolfu Hrachovi, DrSc. za obétavou pomoc a
vynikajici spolupraci béhem mého studia a ptipravy diplomové préce.

Pani doc. RNDr. Véte Hrachové, CSc. dékuji za cetné konzultace a za vybornou
vyuku fyziky plazmatu.

Panu Mgr. Luk&asi Schmiedtovi dékuji za pomoc pii méfeni.

Dékuji své rodiné a pratelum za duchovni i materidlni pomoc, bez které bych
tuto praci nezvladl.

Pani MUDr. Elisce Rouckové dékuji za navrat mezi zdravé.

Prohlasuji, ze jsem svou diplomovou praci napsal samostatné a vyhradné s pouzitim
citovanych prament. Souhlasim se zapujcovanim préce.

V Praze dne 17. dubna 2009 Vojtéch Hruby



Obsah

1 Uvod

2 Zakladni poznatky fyziky plazmatu
2.1 Definice plazmatu . . . . . . .. ..o
2.2 Klasifikace plazmatu . . . . . . ... ..o
2.3 Kinetika plazmatu . . . .. .. ..o
2.4 Boltzmannova rovnice . . . . . ... ..o
2.5 Diagnostika nizkoteplotniho plazmatu . . . . . . .. .. .. ... ..
2.6 Interakce plazmatu s povrchy pevnych latek . . . . ... .. .. ..

3 DPocitacova fyzika

4 Hybridni modelovani

4.1 Vztahy metod . . . . . . . .. ..o
4.2 Césticové modelovani . . . . . . . . ...
4.3 Spojité modelovani . . . .. .. ..o

4.3.1 Numerické metody feSeni soustav parcidlnich diferencialnich
TOVIIC . . . o o v ot e e e e e
4.4 Obvyklé hybridni modely . . . . . . . . ... ... ... ... ...
4.4.1 Energeticky model . . . . ... ... 00
4.4.2 Prostorovy model . . . . . .. .. L
4.4.3 Tteracnimodel . . . . . . . . ..o
4.4.4 Dalsi hybridni modely . . . . .. .. .. .00

5 Cile diplomové prace

6 Srovnani vybranych hybridnich modeli
6.1 Energeticky model . . . . . .. ... oo
6.2 Prostorovy model . . . . . ... oo
6.3 Iteracnimodel . . . . . . . ...
6.4 Kritéria srovnani . . . . .. ..o Lo

17

20
20
21
26

28
32
32
33
35
36

37



OBSAH

6.5 Vysledky srovnani. . . . . . . ..o
6.6 Diskuze vysledka srovnani . . . . . .. ...

7 Hybridni model ve 2D

7.1 Spojitd Cast . . . . ...
7.2 Casticova Cast . . . . . . . . .
7.3 Srazkové procesy . . . . ...
7.4 Zdroj Gastic . . . ...
7.5 Vysledky modelu . . . .. ... .o
8 Hybridni model ve 3D a jeho aplikace
8.1 Sonda kone¢nych rozméra . . . . . . ... ...
8.2 Substrat s nerovnym povrchem . . . . ... ...
9 Zaver
Literatura

Priilohy

48
48
20
o1
o2
27

61
61
68

78

80

83



Nazev prace: Studium interakce plazma-pevna latka pomoci hybridniho mode-
lovani

Autor: Vojtéch Hruby

Katedra: Katedra fyziky povrchu a plazmatu

Vedouci diplomové prace: Prof. RNDr. Rudolf Hrach, DrSc.

e-mail vedouciho: rudolf.hrach@mff.cuni.cz

Abstrakt: V této praci je studovana interakce plazmatu s vnofenym substra-
tem metodami pocitacové fyziky. Prezentovany jsou rizné zjednodusené jednodi-
menzionalni hybridni modely valcové Langmuirovy sondy v plazmatu pozitivniho
sloupce doutnavého vyboje v argonu. Efektivita a presnost téchto modelu je po-
rovnavana s casticovym a spojitym modelem. Dale je rozvijen iterativni hybridni
model zalozeny na kombinaci spojitého modelu feSeného metodou koneénych prvkua
a casticového modelu Monte Carlo. Modelem jsou feSeny tulohy vyzadujici plné
tfidimenzionalni ptistup. Vysledky vypoctu jsou ziskany v pfijatelném case, za-
chovana je do zna¢né miry také informace o jednotlivych ¢asticich. Na zakladé
namérenych parametru plazmatu je modelovana kone¢na Langmuirova sonda v pla-
zmatu s driftem. Déle je studovéna interakce plazmatu a kovového substratu s ne-
rovnostmi ve tvaru polokoule rizného poloméru. Na zakladé modelu skupiny po-
lokouli pravidelné rozmisténych na substratu jsou diskutovany zmeény elektrického
pole v blizkosti substratu v zavislosti na vzdalenosti nerovnosti.

Klicova slova: Interakce plazma-pevna latka, hybridni modelovani, nizkoteplotni
plazma

Title: Study of plasma-solid interaction by means of hybrid modelling

Author: Vojtéch Hruby

Department: Department of Surface and Plasma Science

Supervisor: Prof. RNDr. Rudolf Hrach, DrSc.

Supervisor’s e-mail address: rudolf.hrach@mff.cuni.cz

Abstract: In this thesis the interaction of plasma with an immersed substrate is
studied by means of the computational physics. Various simplified one-dimensional
hybrid models of the cylindrical Langmuir probe in the plasma of the positive
column of argon glow discharge are presented and their efficiency and accuracy
are compared with particle and fluid models. An iterative hybrid model based on
combination of FEM fluid model and Monte Carlo particle model is developed and
used to solve problems demanding fully three-dimensional approach. The results
are obtained in a reasonable time preserving a good deal of particle information.
A finite cylindrical Langmuir probe in plasma with drift is modelled according to
measured plasma properties. Interaction of plasma and a metal substrate with one
semi-spherical protrusion of various radii is investigated. Groups of semi-spherical
protrusions with different distances on the substrate are studied and the changes
of distribution of electric field near the surface of substrate are discussed.
Keywords: Plasma-solid interaction, hybrid modelling, low-temperature plasma



Kapitola 1

Uvod

Pojem plazma se v neddavné dobé dostal do povédomi sSiroké vetejnosti diky vel-
koplosnym plazmovym obrazovkam, prestoze se s plazmatem setkdavame jiz mnoho
let napiiklad v oby¢ejnych zarivkach. Ve fyzice byl tento pojem zaveden v roce 1928
Irvingem Langmuirem [1], ktery tak nazval oblast ionizovaného plynu, ve které je
vyrovnany naboj iontu a elektronu, takze vysledny prostorovy naboj je velmi maly.
Fyzika plazmatu prosla do dnesni doby prudkym vyvojem. Pomohla nam lépe po-
rozumeét pro clovéka tak vzdalenym jevum jako poldrni zafe nebo slunecni vitr a
prinesla nam fadu novych technologii, jejichz produkty denné pouzivame.

Studium plazmatu neni lehky tikol. Plazma nam dokonce dovede aktivné branit
ve zkoumani jeho parametru. Stejné principy 1ze na druhou stranu vyuzit v plazma-
tickych technologiich. To plati také o interakci plazmatu s pevnou latkou. Od
ranych dob studia plazmatu se pouziva sondova diagnostika plazmatu. Prestoze
sonda plazma narusuje, na zakladé teoretickych, experimentalnich a modelovych
predpokladu lze do jisté miry urcit parametry plazmatu nenaruseného. Ziskané po-
znatky ovsem nachéazi své vyuziti napriklad v plazmatickém opracovavani povrchu
pevnych latek.

Procesy v plazmatu a pfti interakci plazmatu s pevnou latkou jsou velmi slozité,
a proto je fada tloh analyticky nefesitelna. Poc¢itacové modelovani ndm umoznuje
feSit mnohem S§irsi okruh tloh, ktery se s rostoucim vykonem pocitaci neustdale
zvétsuje. Presto mnohé ulohy nelze zatim ani s pouzitim poé¢itacu vytesit snadno, a
fadu takovych metod. Nékteré z nich budou v této praci prezentovany a porovnany.
Daéle ukédzeme teSeni konkrétnich tloh vybranou metodou v plné trojrozmérné
geometrii.



Kapitola 2

Zakladni poznatky fyziky
plazmatu

2.1 Definice plazmatu

V knize [2] je plazma definovdno nésledujicim zpusobem:

Plazma je kvazineutrdlni plyn nabitych a neutrdalnich castic, ktery vy-
kazuje kolektivni chovdnd.

Pojmy kvazineutralni a kolektivni chovdni je potieba rozebrat hloubéji.

V neutralnim plynu na sebe castice pusobi pouze pii srazkach, protoze gra-
vitacni sila je zanedbatelnd a zadna elektricka sila mezi nimi neptusobi. Srazky tak
plné rozhoduji o pohybu ¢astic. V plazmatu se vyskytuji i nabité castice, které
mohou vytvaret prostorové naboje, které vedou ke vzniku elektrického pole. Cou-
lombova sila je dalekodosahova a néaboje v plazmatu tak mohou na sebe pusobit
i na velké vzdalenosti. Pohyb ¢astic v plazmatu tedy nezavisi jen na lokalnich
podminkach, ale také na stavu plazmatu ve vétsich vzdalenostech. Této vlastnosti
fikdme kolektivni chovani.

Diky existenci pohyblivych nabitych ¢astic plazma dokaze odstinit vlozené elek-
trické potencialy. Toto odstinéni vSak neni dokonalé diky tepelnym pohybum na-
bitych ¢éstic. V okoli kazdého elektrického potencidlu se vytvori stinici vrstva, jejiz
efektivni polomér je dén tepelnou energif nabitych ¢éstic. Cast nabitych ¢éstic totiz
muze z potencidlové jamy uniknout pravé diky tepelné energii, a proto malé po-
tencialy mohou pronikat hloubéji do plazmatu a zpusobovat elektricka pole i mimo
stinici vrstvu. Na zakladé podobnych tivah lze odvodit takzvanou Debyeovu délku

€0k’T*
Ap =\ ——— 2.1
D TL€2 ) ( )
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kde gg je permitivita vakua, k£ je Boltzmannova konstanta, n je koncentrace elek-
tront v nenaruseném plazmatu, e je elementdarni naboj a

1 1 1 99
W_n+1’ (2:2)
kde T, teplota kladné nabitych castic a T je teplota zaporné nabitych castic.
Tento vztah plati v piipadé, ze kladné i zaporné nabité castice maji srovna-
telné hmotnosti. V ptipadé elektropozitivniho plazmatu, které je tvoreno elektrony,
kladnymi ionty a neutrdly, je stinéni vykonavano predevsim elektrony. Jejich tep-
lota je pak pro Debyeovu délku rozhodujici a 7™ je ptiblizné rovno T..

Debyeova délka je mirou stinici vzdalenosti. V této praci je fada vypoctu pro-
vedena pro pozitivni sloupec doutnavého vyboje v argonu pri tlaku 133 Pa s pa-
rametry piiblizné n = 1,0 - 10> m™2 a T, = 23200 K. Tomu odpovidd Debyeova
délka A\p = 0,33 mm.

Systém lze povazovat za kvazineutrdlni, pokud jeho rozmér L vyrazné prevysuje
Debyeovu délku Ap. To znamena, ze zavedeme-li do systému vnéjsi potencidl nebo
objevi-li se v systému lokalni prostorovy naboj, prevazna ¢ast systému zistane
diky stinéni bez velkych elektrickych poli. Souc¢asné musi byt koncentrace nabitych
castic dostatecna, aby ve stinici vrstvé bylo velké mnozstvi castic. Kdyby bylo ve
vrstvé jen nékolik nabitych ¢astic, Debyeovo stinéni by ztracelo smysl.

Na plazma klademe jesté jednu podminku: Frekvence plazmovych oscilaci

2
wy = | <, (2.3)

kde e je elementarni ndboj, n. je koncentrace elektronu a m, je hmotnost elektronu,
musi byt vétsi nez srazkova frekvence elektrontu s neutrédly. V opaéném piipadeé je
dominantni kinetika neutralniho plynu a elektromagneticka interakce je potlacena.

2.2 Klasifikace plazmatu

Plazma muze mit mnoho ruznych podob, které sice splnuji kritéria plazmatu, ale
presto se lis natolik, ze vyzaduji odlisné zpusoby studia. Zakladni déleni plazmatu
pfevezmeme z publikaci [3] a [2].

Podle miry ionizace délime plazma na slabé ionizované a silné ionizované.
Ve slabé ionizovaném plazmatu je koncentrace nabitych ¢astic o nékolik tadu
mensi nez koncentrace neutralnich c¢astic. Nabité c¢astice se proto srazi predevsim
s neutralnimi ¢asticemi. V silné ionizovaném plazmatu je naopak koncentrace ne-
utralnich ¢astic velmi mald, az nulova. V tomto piipadé jsou dominantni interakce
mezi nabitymi ¢asticemi. Toto déleni ma velky fyzikalni vyznam: Srazky nabitych
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castic s neutraly ve slabé ionizovaném plazmatu jsou dané kratkodosahovymi si-
lami, zatimco nabité ¢astice v silné ionizovaném plazmatu na sebe pusobi Cou-
lombovou silou, ktera je dalekodosahova. Diky tomu se vlastnosti slabé a silné
ionizovaného plazmatu vyrazné lisi.

Déleni podle teploty je zalozené spise na konvenci. Plazma povazujeme za vy-
sokoteplotni, pokud je silné ionizované ve smyslu Sahovy rovnice [2]

3/2

gy g 22 exp(—U; /kpT), (2.4)
Ny, n;

ktera uddva pomér hustot ionizovanych n; a neutralnich n, atomu plynu pfti
teploté T', U; je ionizacni energie plynu a kg je Boltzmannova konstanta v jed-
notkéch SI. Sahova rovnice plati pro plyn v tepelné rovnovéaze, kdy k ionizaci
dochézi srazkami neutralnich ¢astic. ZvysSujeme-li teplotu puvodné neutralniho
plynu, stupen ionizace zustava nizky, dokud se U; nestane jen nevelkym nasobkem
kpT. Potom pomeér n;/n, zatne prudce narustat, protoze atomy maji dostatecnou
tepelnou energii k odtrzeni elektronu pii vzajemné srazce. Dalsim zvySovanim tep-
loty dosahneme az plné ionizace.

S vysokoteplotni plazmatem se setkdvame v kosmu, v laboratornich podmin-
kach pak napiiklad pti termonuklearni fuzi. Nizkoteplotni plazma tvoti naptiklad
pozitivni sloupec doutnavého vyboje.

Podle teploty lze délit plazma jesté odlisnym zpusobem — na izotermické a
neizotermické. Plazma totiz muze mit ,,nékolik teplot najednou“. Kazda slozka
plazmatu (elektrony, ruzné druhy iontu a neutrdly) muze mit vlastni energe-
tické rozdeéleni, kterému odpovida urcita teplota nebo stifedni energie v pripadé,
ze rozdéleni neni maxwellovské. Pricinou je pfilis mala frekvence srazek mezi
¢asticemi ruzného druhu, kterd nestaci k dosazeni celkové tepelné rovnovahy.
Teploty ruznych slozek se mohou lisit i o nékolik fadu. S timto jevem se ¢asto
setkavame v nizkoteplotnim slabé ionizovaném plazmatu. Vysokoteplotni plazma
je naopak izotermické.

V této praci se budeme zabyvat predevsim nizkoteplotnim ¢astecné ionizo-
vanym neizotermickym plazmatem.

2.3 Kinetika plazmatu

Kineticka teorie plazmatu nam prinasi dulezity a uzitecny matematicky aparat pro
popis jevu v plazmatu. Klicovym pojmem je rozdélovaci funkce f;(7,v,t), kterd
udava pocet ¢astic i-tého druhu v objemovém elementu konfiguracniho prostoru
d) = dazdydz a v objemovém elementu rychlostnitho prostoru dC' = dv,dv,dv,
v case t. Poloha elementu je dana vektory 7 a . Koncentrace ¢astic i-tého druhu
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v bodé 7 je integralem rozdélovaci funkce ptes cely rychlostni prostor C'
ni(t) = [ A7 ,0)dC, (2.5)
c

Pomoci rozdélovaci funkce definujeme stfedni hodnotu velic¢in, které charakte-
riziji vlastnosti ¢astic plazmatu. Stfedni hodnota veliciny (7, ¥, t) je definovéna

(0) == [ erdc (2.6)

Velmi dulezitou velicinou pro nase dalsi vypocty je rychlost ¢. Pomoci stredni
hodnoty lze rychlost rozdélit na dvé slozky

U =C+ 1, (2.7)
kde ¢ je chaotickd rychlost a u je driftovd rychlost. Pro tyto rychlosti plati vztahy
(c)=0, a u= (V). (2.8)

S chaotickou a driftovou rychlosti tizce souvisi stfedni hodnota kinetické energie
¢astic, pro kterou plati

(B) = (3mv?) = tm((u?) + (2) + (il- ©)) = sm(u? + (?))
(2.9)

= smu® + %m<02>.

Stredni hodnota energie je tedy souc¢tem energie driftového a chaotického pohybu.

Jiz nékolikrat jsme pouzili pojem teplota, ale nedefinovali jsme jej, protoze
uzce souvisi s rozdélovaci funkci a se stfedni hodnotou energie. Je-1i plyn v tepelné
rovnovaze, nejpravdépodobnéjsi rozdéleni rychlosti ¢astic je Maxwellovo rozdélent.
V jednorozmérném piipadé, napiiklad pro komponentu v,, je podle [2] piislusnd
rozdélovaci funkce dana vztahem

1
flvg) =ny 27TZLBT exp (—émvg/k‘BT) : (2.10)

kde m je hmotnost ¢éstice, kg je Boltzmannova konstanta a T je teplota. Vypoci-
tame-li pro tento piipad stfedni hodnotu kinetické energie ¢éstice, dostaneme

(E) = %kBT- (2.11)

Pro tifrozmérny pohyb s izotropnim rozdélenim je Maxwellovo rozdéleni dano
vztahem

m \%? , 1,
fv) =ndr <27TkBT> v7 exp <—§mv /k‘BT) , (2.12)
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ktery lze odvodit ze vztahu (2.10) integraci pfes vSechny sméry v tiirozmérném
prostoru. Pro tento piipad vypocitame stiedni hodnotu kinetické energie ¢astice

(E) = ngT. (2.13)

Obecné plati, ze na kazdy stupen volnosti pripada energie %k:BT.
Ve fyzice plazmatu je obvyklé udavat teplotu castic v jednotkach energie.

S ohledem na zavislost na dimenzi se uvadi energie odpovidajici pravé kg7, na-
priklad pro kgT =1 €V je T'= 11600 K.

2.4 Boltzmannova rovnice

Rozdélovaci funkce f (7, ¥/, t) kazdé komponenty plazmatu musi spliiovat Boltzman-
novu rovnici ~
g—{+U~Vf+§-VCf:%,

kde V. je gradient v rychlostnim prostoru, m je hmotnost ¢éstice, F je makrosko-
pické sila pusobici na ¢astice komponenty a ¢len na pravé strané zahrnuje srazky
s ostatnimi ¢asticemi, tedy predevsim mikroskopické interakce. Pokud je srazkovy
¢len zanedbatelny a sila F je vyhradné elektromagnetickd, rovnice (2.14) se nazyva
Vlasovova.

Resenf Boltzmannovy rovnice je velmi slozité. Velmi vyznamné jsou takzvané
momenty Boltzmannovy rovnice, které ziskame integraci Boltzmannovy rovnice
pres rychlostni prostor. Tyto momenty jsou pouze dusledky Boltzmannovy rovnice.
Nulty moment ziskame integraci samotné Boltzmannovy rovnice ptes rychlostni
prostor. Vypocet je proveden napiiklad v [2]. Predpokldddme-li pouze elektromag-
netickou makroskopickou silu, dostaneme rovnici kontinuity

on L
N + V- (nd) =0. (2.15)

(2.14)

Dochéazi-li v plazmatu ke srazkam, pti kterych se méni pocet ¢astic urcitého druhu,
napiiklad ionizace a rekombinace, na pravé strané rovnice kontinuity se objevi
takzvané cleny vzniku a zdniku c¢astic. Tyto ¢leny maji obvykle tvar souc¢inu

+k [ n, (2.16)
J

kde k je rychlostni koeficient interakce a soucin probiha ptes vSechny druhy castic,
které se srazky tucastni.
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Prvni moment Boltzmannovy rovnice ziskame tak, ze ji vynasobime vekto-
rem rychlosti a opét vyintegrujeme ptes cely rychlostni prostor. Vysledek nakonec
vynasobime m a dostaneme podle [2] pohybovou rovnici pro tekutinu

mn <%+(g.v)ﬁ> —qn(E+i@xB)-V-P+ Py, (2.17)

kde P je tenzor napéti a ]Sij vyjadiuje zménu hybnosti vlivem srazek.
Vynésobenim Boltzmannovy rovnice ¢lenem %va a integraci bychom analo-
gicky dostali rovnici pro tok tepla.
Prvni dva az tfi momenty tvori zakladni rovnice spojitych modelu plazmatu.
Jejich TeSeni je méné narocné nez feSeni Boltzmannovy kinetické rovnice. Na dru-
hou stranu tyto vysledky nedavaji iplnou informaci o rozdélovaci funkeci.

2.5 Diagnostika nizkoteplotniho plazmatu

Pro méteni parametru plazmatu byla vyvinuta fada metod. Zékladni metody lze
hrubé rozdeélit na ¢tyti skupiny:

e sondové,

e vysokofrekvenéni,
e optické,

e korpuskularni.

Sondova diagnostika je velmi blizkad tématu této prace, protoze je zalozena
na interakci plazmatu s kovovou sondou. Metody sondové diagnostiky, které na-
vrhl Irving Langmuir (viz napiiklad [4]), patii mezi nejstarsi metody diagnostiky
plazmatu. Sondy mohou mit ruzné geometrie. Nejcastéji se setkdvame s rovin-
nou, valcovou a kulovou sondou, které jsou schematicky znédzornény na obrazku
2.1. Stru¢né popiseme zdklady sondové diagnostiky podle [5] a [3]. Vlozime-li do
plazmatu vodi¢ na daném potencialu, separaci naboje se vytvori v jeho okoli stinici
vrstva (sheath). Zméiime-li voltampérovou charakteristiku jedné sondy podle ob-
razku 2.2 nebo dvou sond podle 2.3, muzeme pfiiblizné urcit nékteré parametry
sheathu a nenaruseného plazmatu. Nejjednodussi analyza voltampérové charak-
teristiky zalozend na takzvané bezesrazkové teorii vyzaduje splnéni nasledujicich
pozadavku:

1. V sheathu se nabité ¢astice pohybuji bez srazek.

2. Sonda neemituje.
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rovinna valcova kulova

Obrazek 2.1: Nejcastéjsi sondy pro diagnostiku nizkoteplotniho plazmatu. Modréa
barva znazornuje izolaci, napiiklad sklo aparatury.

3. Za vrstvou je nenarusené plazma.
4. Proudy na sondu jsou nezavislé.
5. Elektrony a ionty maji v plazmatu Maxwellovo rozdéleni.

Prvni pozadavek ptredstavuje zasadni omezeni této metody jen na nizké tlaky.
Ptiklad namétfené voltampérové charakteristiky jedné sondy je uveden na obraz-
ku 2.4. Méteni bylo provedeno se sondou o poloméru 22,5 pym a délce 2,5 mm pii
tlaku 10 Pa v pulznim magnetronu.

Z charakteristiky lze podle bezesrazkové teorie urcit v prvé tadé teplotu elek-
tronu a koncentraci nabitych castic. Predpokladame plazma tvorené elektrony, jed-
nonasobnymi kladnymi ionty a neutralnimi ¢asticemi. Teplotu elektronu ziskame
ze smeérnice zavislosti logaritmu elektronového proudu na napéti

e(U—-U,)

In || = I 2y] + S5,

(2.18)
kde I_, je nasyceny elektronovy proud, U, je potencidl plazmatu a T, je teplota
elektronu. Linearni zavislost odpovidd maxwellovskému rozdéleni energie elek-
tronu. Neni-li zavislost linearni, l1ze skuteé¢nou rozdélovaci funkci priblizné urcit
analyzou této zavislosti.

Koncentraci iontt urc¢ime z iontového proudu I, ktery je extrapolaci ion-
tového proudu do bodu U = Uy. Koncentrace ionttu je ddna vztahem

. |I+f| my
n; = )
eS kBTe

(2.19)

kde e je elementarni naboj, S je plocha sondy a m; je hmotnost iontu.
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Obréazek 2.2: Schéma jednosondové diagnostiky v pozitivnim sloupci doutnavého
vyboje
Koncentraci elektronu ziskame na zakladé nasyceného elektronového proudu

_ [—p| [ 7me

eS 8]{33Te’

(2.20)

Ne

kde m,. je hmotnost elektronu. Koncentrace elektronu a iontu by si mély byt
rovny z duvodu kvazineutrality plazmatu. Ve skutecnosti se vysledky lisi kvuli
nepiesnostem meéreni a nedostatecnému splnéni podminek platnosti teorie.

Ve voltampérové charakteristice dvou sond je dominantni vliv iontu. Jsou-li
sondy shodné, charakteristika je symetricka, tvorend iontovymi vétvemi a precho-
dovou oblasti v okoli nulového proudu. V tomto pripadé muzeme obdobné uréit
koncentraci iontu a teplotu elektronu.

2.6 Interakce plazmatu s povrchy pevnych latek

Nabité castice z plazmatu, které projdou stinici vrstvou, dopadaji na povrch vno-
fené pevné latky — sondy, substratu v plazmochemickych technologiich, na sténu
vybojky, apod. Co se s témi ¢asticemi dale déje, zavisi na vlastnostech vnorené
latky.

Pokud se jedna o kovovou elektrodu zapojenou do vnéjsiho obvodu, ve zjed-
nodusené teorii sondové diagnostiky se predpokladé, ze nabita ¢astice bude z pla-
zmatu odstranéna a jeji ndboj prispéje k sondovému proudu. Elektron z plazmatu
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Obréazek 2.3: Schéma dvousondové diagnostiky v pozitivnim sloupci doutnavého
vyboje

vstoupi do elektrody a déle bude prochézet vnéjsim obvodem. Iont, kladny nebo
zaporny, bude na povrchu sondy neutralizovan, jeho néaboj vstoupi do vnéjsiho
obvodu a v plazmatu zustane z iontu neutralni ¢astice. Pii presnéjsi analyze
je vSsak nutné uvazovat i dalsi fyzikalni procesy, zejména pro elektrony, z nichz
nejdulezitéjsi je elektronova sekundarni emise ze sondy pod dopadem rychlejsich
elektronu z plazmatu, ktera muze jak zeslabovat, tak i zesilovat sondovy proud.

Pokud se jedna o substrat dielektricky nebo i o kovovy, jenz ale neni ptipojen
na vnéjsi obvod, dojde k nabijeni povrchu substratu dopadem nabitych ¢éastic z pla-
zmatu. Ptritom se projevi rozdilna pohyblivost jednotlivych komponent plazmatu,
takze napt. v elektropozitivnim plazmatu se substrat nabiji zaporné. Dusledkem
bude lokalni elektrické pole, jez ovlivni plazma v okoli substratu. Tento efekt je
vzdy piitomny ve sklenénych vybojkéach, kde vede k vytvoreni radidlniho elek-
trického pole a k ambipolarni difuzi nabitych castic plazmatu.

Specialnim piipadem jsou ruzné plazmochemické technologie nebo sondové di-
agnostika v chemicky aktivnim plazmatu. Zde je substratem puvodné kovova elek-
troda nebo sonda zapojena do vnéjsiho obvodu, na niz je vlozeno urcité predpéti
majici za ukol vytdhnout z plazmatu prislusné nabité ionty. Pokud ale tyto castice
zacnou na povrchu substratu chemicky reagovat a vytvaret dielektrickou vrstvu,
povrch pfestane odvadeét naboj do vnéjsiho obvodu a zacne se nabijet. Proti ¢isté
dielektrickému substratu nebo sténé vybojky je ale situace odlisna v tom, ze
vytvarena vrstva je obvykle tenkd a ma nenulovou elektrickou vodivost. Vysledny
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Obréazek 2.4: Priklad namétené voltampérové charakteristiky jedné sondy. Data
poskytl Mgr. Jan Kluson. Uy je plovouci potencidl a U, je potencidl plazmatu
s odpovidajicim proudem Ip,.

naboj na povrchu rostouci vrstvy je proto dan kombinaci naboje pirivadéného z pla-
zmatu a naboje odvadéného dielektrikem do vnéjstho obvodu. Vysledkem bude
napétovy spad v dielektriku a pokles piedpéti substratu. Tento proces se musi
brat v tvahu pii plazmochemickych technologiich a naopak miuze byt vyuzivan
pii sondové diagnostice chemicky aktivniho plazmatu. Analyza sondového proudu
v takovém pripadé je vsak velmi obtiznd a bez aplikace pocitacového modelovani
téchto procesu prakticky vyloucena.

Vedle uvedenych tivah obecné platnych existuji i specialni ptipady, kdy procesy
na elektrodach nabyvaji zvlastni dilezitost. Ptikladem muze byt sondova diagnos-
tika pomoci zhavé sondy, kdy rozhodujicim procesem je termoemisi elektronu ze
sondy:.



Kapitola 3
Pocitacova fyzika

Ve dvacatém stoleti se k experimentalni a teoretické fyzice pridal treti vyrazny
smér — pocitacova fyzika. Pfesnd definice tohoto pojmu zfejmé jesté neni ustalena.
Vétsina fyziku dnes ke své praci pouziva pocitac. Pocitacovou fyzikou vSak nazyva-
me pouze takovou védeckou praci nebo metodiku védecké prace, pti které je prace
pocitace dominantni metodou feSeni problému. Puvodni vzajemnou spolupraci
teoretické a experimentalni fyziky pocitacova fyzika rozsitila o mnoho novych
moznosti: Pro teoretickou fyziku se stala vitanym pomocnikem tam, kde analy-
tické vypocty nejsou mozné, experimentalni fyzice dala moznost dopredu simulo-
vat narocné experimenty, které se tézko opakuji. S rostoucim vykonem dostupné
pocitacové techniky a s rozvojem novych metod se spoluprace dédle prohlubuje.
V kréatké historii pocitacové fyziky vznikla rada dil¢ich sméru:

e Pocitacové modelovani
V pocitaci vytvarime zjednoduseny model studovaného fyzikalniho jevu. Mo-
del fesime fadou numerickych metod. Obvykle se jedna o feseni obycejnych a
parcialnich diferencialnich rovnic, feSeni soustav diferencidlnich rovnic a sta-
tistické vypocty. Na zakladé vysledkt modelu muzeme predpovidat vysledky
experiment, optimalizovat technologické procesy a podobné.

e Zpracovani obrazu
Z obrazu, ktery je vysledkem pozorovani, ziskdvame pocitacovymi metodami
fyzikalni, biologické a dalsi informace. Zpracovani obrazu se Siroce uplatiuje
v medicingé, Tizeni experimentu, automatizaci vyroby, atd.

e Pocitacova grafika
Vysledky meéfeni nebo vypoctu obvykle pozadujeme znazornit v grafické
formeé. Za timto ucelem jiz vznikla rada uzitecnych programu, které obvykle
plné postacuji nasim potiebam.

17
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e Integrélni transformace
Radu tloh lze efektivnéji fesit tak, ze je prevedeme integralni transformaci
do obrazu, se kterym provedeme vhodnou operaci, a provedeme zpétnou
integralni transformaci. Popularita integralnich transformaci prudce vzrostla
objevenim rychlé Fourierovy transformace v roce 1965. V dnesni dobé se stale
vice uplatnuje tzv. waveletova transformace.

e Symbolické manipulace
Na rozdil od numerickych metod symbolickymi manipulacemi ziskame vysle-
dek ve tvaru matematického vzorce. Vétsinu fyzikalnich problému nicméné
timto zpusobem fesit nelze.

e Moderni sméry pocitacové fyziky
Do této kategorie patii napiiklad evoluéni programovani a neuronové site.

Sméry pocitacové fyziky se stale vyvijeji a vyse uvedeny seznam proto neni koneény
a uplny.

Nejcastéji pouzivanym smeérem je pocitacové modelovani, kterym se zabyva
také tato prace. Ptibuznym oborem je matematické modelovant, jehoz cilem je ma-
tematicka formulace fyzikdlnich jevu a jejich matematicka analyza — TeSitelnost,
stabilita, konvergence a podobné. Cilem pocitacové modelovani, na rozdil od ma-
tematického, je nalezeni konkrétniho feseni problému pomoci pocitace.

Resfme-li fyzikalni problém poéitacovym modelovanim, prochdzime podle [6]
nasledujicimi kroky:

1. formulace problému,
2. vytvoreni modelu,
3. teSeni modelu,

4. analyza vysledk.

Pocitacové modelovani ma ovSsem také fadu uskali. Prakticky kazdy model je
zjednoduseny, protoze nevime vSe a moznosti pocitacu jsou omezené. Pii zjed-
nodusovani nikdy nemame jistotu, ze jsme nezanedbali podstatny rys problému.
Vysledky modelu nevypovidaji o studovaném jevu ptimo, odpovidaji pouze nasemu
modelu. Z téchto duvodu je velmi dulezité srovnavat vysledky s experimentem a
také sledovat, zda odpovidaji poznatkim teoretické fyziky. Casto tato ,zpétna
vazba“ vede k uptresnéni modelu, pripadné k iteracnimu postupu.

Pocitacové modelovani zahrnuje fadu ruznych technik. Nejcastéjsi metody 1ze
shrnout do néasledujicich kategorii:
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e Césticové metody
Studovany jev popisujeme na mikroskopické tirovni. Podrobné sledujeme cho-
vani jednotlivych castic. Nejcastéji se setkavame s deterministickou meto-
dou molekuldrni dynamiky a stochastickou metodou Monte Carlo. Vysledky
téchto metod jsou velmi detailni, v fadé pripadu jsou vsak takové vypocty
prilis narocné na strojovy cas.

e Spojité metody
Jev popiseme makroskopicky pomoci velic¢in jako hustota, teplota, rychlost
proudéni a fesime parcialni diferencialni rovnice, které vyjadiuji zakony za-
chovani — nejcastéji energie, hybnosti a rovnici kontinuity. Vysledky jsou
podstatné méné detailni nez vysledky casticovych modelu. Rychlost vypoctu
vSak byva vyrazné vyssi.

e Hybridni metody
Ptedstavuji kompromisni feseni, kdy kombinujeme vyse uvedené metody mo-
delovani k dosazeni co nejptesnéjsich vysledku v kratkém case.

V nasledujici kapitole rozebereme detailnéji ¢asticové, spojité a hybridni mo-
dely pouzivané ve fyzice plazmatu.



Kapitola 4

Hybridni modelovani

Se slovem hybridni se setkdvame v mnoha oblastech lidské ¢innosti. Zpravidla jej
pouzivame tam, kde chceme zduraznit, ze jsme vyuzili ty lepsi vlastnosti z kazdé
casti celku — pfi kiizeni v zahradnictvi, v automobilovém prumyslu a podobné.
Jako snadno predstavitelny priklad nam poslouzi hybridni trolejbus. Trolejbus i
autobus vsichni zname a vime, jaké jsou jejich vyhody a nevyhody. Trolejbus je
tichy a Setrny k meéstskému ovzdusi, ale je zavisly na trolejovém vedeni. Auto-
bus je nezavisly, ale v dopravni zacpé dokaze vydatné prispét ke smogu. Zkusme
spojit vyhody autobusu a trolejbusu. Od takového vozidla budeme cekat alespon
¢astecnou nezévislost i Setrnost k prostiedi mésta. Reseni muze mit rizné podoby
— napiiklad hybridni trolejbus. Do trolejbusu zkratka zabudujeme spalovaci mo-
tor. Ve mésté bude trolejbus napajeny z trolejového vedeni a na vesnici pojede na
naftu. Zdanlivé je to jednoduché, ale k tspésnému vysledku vede nelehka cesta.
podobné.

S obdobnymi problémy se setkdvame v modelovani ve fyzice. Nékteré metody
jsou velmi pfesné a Casové narocné, jiné davaji vysledky nesrovnatelné rychleji,
ale s velkou chybou. Hybridni modely by meély vést k co nejlepsim vysledkum
v priméfeném case. Dosahuji toho kombinaci ruznych piistupu k jednomu fy-
zikalnimu problému. Obvykle vSak nelze ptevzit jen ty lepsi vlastnosti, a proto
musime hledat kompromisni feSeni.

V nasledujicim textu budou popsany nejprve zdkladni metody modelovani
v nizkoteplotnim plazmatu. Plynule na né navaze popis hybridnich modelu.

4.1 Vztahy metod

Zakladni srovnani metod pouzivanych v pocitacovém modelovani nizkoteplotniho
plazmatu lze najit napiiklad v [6]. Nize diskutované metody jsou strucné zobrazeny

20
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na diagramu na obrazku 4.1. Tato prace se zabyva predevsim ,,velkym hybridnim
modelem “, ktery je vymezen modrou barvou.

Molekularni dynamika
Césticovy model <

Monte Carlo
Plazma Reseni BKR

Spojity model

Obrézek 4.1: Metody modelovéni v plazmatu. Cervenou barvou je vyznacen ,,maly
hybridni model“, modrou barvou ,,velky hybridni model “.

4.2 Casticové modelovani

Césticové modely pocitaji pohyb a interakce jednotlivych édstic. Podrobné se této

problematice vénuje napiiklad [7]. Ve fyzice plazmatu obvykle postacuje klasicka
Newtonova pohybova rovnice

d2r

R TER

(4.1)

kde F' je sila pusobici na ¢astici, m je hmotnost céstice a 7 je polohovy vektor
castice. Zname-li sily pusobici na kazdou castici a pocatecni polohy a rychlosti
vSech castic, muzeme tuto obycejnou diferencialni rovnici fesit. Polohy a rychlosti
¢astic postupné pocitame v ¢asovych krocich At.

Pro vypocet existuje rada algoritmu:

1. Euleruv algoritmus: Pati{ k metodam prvniho fadu presnosti v ¢ase. Nové
polohy, rychlosti a sily castic ziskame ze schématu

it = kAL
vt = oF + L FFAL (4.2)
ﬁz’kﬂ _

Index k odpovida casu, ¢ je index castice.
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2. Verletovy algoritmy: Diferen¢ni schéma v této praci pouzivaného Verletova
algoritmu druhého radu pfesnosti v case je

P = FF L gEAL + S FEAL

FA= (4.3)
A= g (R R A

Verletovy algoritmy ptedstavuji dobry kompromis mezi presnosti a néroc-
nosti vypoctu a jsou vhodné pro systémy mnoha castic. Nevyhodou je pod-
minka, ze sila nesmi zaviset na rychlosti ¢astic. To je ovSem v této praci
splnéno.

3. Algoritmy vyssich fadu: Nejsou v této praci pouzivany, protoze jsou vy-
pocetné narocné a jejich presnost by mimo jiné diky srazkovym procesum
v plazmatu zustala nevyuzita.

V celé préaci je pouzivan vySe popsany Verletuv algoritmus. Pro feSeni pohy-
bovych rovnic dale pottebujeme znat sily, které puisobi na ¢astice. V nizkoteplotnim
plazmatu jsou vyznamné dva druhy interakci castic: Coulombické silové puisobeni
nabitych ¢éastic a jejich srazky s neutralnimi ¢asticemi. Z pohledu pocitacové fyziky
tyto interakce fesime po fadé metodou molekularni dynamiky a metodou Monte
Carlo. Spojeni téchto metod nékdy byva nazyvano ,,malym hybridnim modelem “.

Vypocet elektrickych sil pusobicich na ¢astice l1ze Tesit fadou algoritmu. V této
praci pouzivame standardni algoritmus PIC (Particle-in-Cell) ve varianté CIC
(Cloud-in-Cell), viz napt. [7]. V pracovni oblasti sestrojime sit vhodné geometrie
a v uzlovych bodech vypocitame potencidl elektrického pole ¢ feSenim Poissonovy
rovnice na zakladé hustoty naboje castic v siti p

Ap=—2. (4.4)
€0
Intenzitu elektrického pole pak vypocitame vztahem
E=—-Ve. (4.5)

Existuje fada moznosti, jak fesSit Poissonovu rovnici. Ve vysSich dimenzich
predstavuje feseni Poissonovy rovnice ¢asové velmi naroény tkol. Podle prace [§]
v 1D a 2D tvoii vypocet sil, resp. feseni Poissonovy rovnice méné nez 50% cel-
kové doby vypoctu. V 3D vypoctu je to priblizné 99%. V 1D pripadé se obvykle
pouziva piimé feseni Thomasovym algoritmem [9]. V 2D zvlasté difve byla ¢asto
pouzivana superrelaxacni metoda (Succesive Overrelazation, SOR, viz [10]), kterd
vynikd snadnou implementaci, ale postupné byla nahrazena efektivnéjsimi meto-
dami. Piikladem je metoda LU dekompozice idké matice s knihovnou UMFPACK
[11].
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V plné trojrozmérném modelu se setkava vice nesnazi. Optimalizaci feseni Po-
issonovy rovnice je potieba vénovat velkou pozornost. Vychodiskem mohou byt
silné metody jako multigridy, konjugované gradienty a metoda kone¢nych prvk.
Soucasné mé vsak 3D model velmi vysoké naroky na pocet ¢astic v modelu. Mame-
li krychlovou sit o rozméru 200 x 200 x 200 uzli a pozadujeme prumérné deset
¢astic v kazdé buiice, pocet ¢dstic v modelu bude 8- 107, coz je na hranici kapacity
paméti bézného osobniho pocitace. Bohuzel tyto pozadavky jsou minimélni, méa-li
mit model vibec smysl. Umérné témto pozadavkum také roste doba vypoctu a
vypocet i relativné malého modelu muze trvat fadové mésice. Odtud mimo jiné
plyne snaha vytvaret hybridni modely, které by mély vyrazné nizsi hardwarové a
¢asové naroky.

Mezi slabiny metody molekularni dynamiky patii takzvany nefyzikalni ohfev.
Pii numerickém feseni pohybovych rovnic se diky kone¢nému casovému kroku
mirné zvysuje kineticka energie castic. Volime proto dostatecné maly casovy krok,
aby nefyzikalni ohfev béhem pocitaného ¢asového intervalu byl zanedbatelny.

Jiz bylo uvedeno, ze srazky nabitych ¢éstic s neutralnimi ¢asticemi modelujeme
metodou Monte Carlo. Kazdy druh srazky je charakterizovan predevs§im srazkovym
prufezem, ktery je obvykle funkci vzajemné energie interagujicich castic. V grafu
4.2 jsou vyneseny zavislosti srdazkového prufezu na energii pro pruzné, excitacni
a ioniza¢ni srazky elektronu s neutraly argonu pii tlaku 133 Pa podle Bogaert-
sové [12]. Znédme-li srazkové prufezy, musime najit vhodny algoritmus, kterym
rozhodneme, ve kterém okamziku se konkrétni ¢astice srazi. V oboru nizkych a
stfednich tlaku se nejcastéji pouziva takzvand ,,metoda nulové srazky“ popsand
v [13]. Vychézi z ivahy, ze ndhodnou volnou drédhu ¢édstice muzeme metodou Monte
Carlo generovat podle vzorce

s = —MAlog~, (4.6)

kde A = 1/no je stfedni volnd draha ¢éstice, n je koncentrace tercu, o je srazkovy
prufez a 7 je ndhodné ¢islo z intervalu (0, 1) s rovnomérnym rozdélenim, za pred-
pokladu, ze A je konstantni. Tento pfedpoklad obvykle splnén neni. Nicméné
zavedeme-li umeély konstantni srazkovy prufez oy, muzeme generovat odpovidajici
nahodné volné dréahy s s tim, ze pfi kazdé takové udalosti metodou vybéru roz-
hodneme, ke kterému typu srazky doslo. Mozné srazky vsak musime rozsitit o
,,hulovou srazku®, pii které ¢astice pokracuje v pohybu, jako by k zadné srézce
nedoslo. Srazkovy pruftez ,,nulové srazky “ je pak praveé takovy, aby pro libovolnou

energii platilo
o0 =3 0(e). (4.7)

kde ¢ bézi pres vSechny druhy srazek véetné ,nulové srazky “.
Metoda nulové srazky je vhodna tam, kde stfedni je doba mezi srazkami vy-
razné veétsi nez casovy krok pohybu castice. Pro vyssi tlaky pouzivame odlisné
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Obrazek 4.2: Srazkové prutezy pro interakci elektront s neutraly argonu

metody, které jsou efektivnéjsi a nevyzaduji nezadouci zkracovani ¢asového kroku
pohybu castice. V praci [14] je popsdn model srazek nezavisly na volbé kroku,
ktery je pro vyssi tlaky vhodnéjsi.

Tato metoda dale predpokldda, ze terce jsou nehybné. V piipadé srazek elek-
tronu s neutraly je tento predpoklad priblizné splnény, protoze rychlost elektronu
je mnohem vétsi nez rychlost neutralu. Srazky iontu s neutraly tento predpoklad
nesplnuji, protoze rychlosti ¢astic jsou srovnatelné a terce tedy nelze povazovat za
nehybné. Mozné feseni tohoto problému je uvedeno v praci [14]. Rychlost terce
se pri srazce negeneruje na zakladé maxwellovského rozdéleni, ale z upraveného
rozdéleni, které chybu kompenzuje.

Vyse popsany céasticovy model oznacujeme jako selfkonzistentni, tj. sam sobé
odpovidagici. Nejen v oblasti hybridniho modelovani se vsak také setkavame s ne-
selfkonzistentnim césticovym modelem. V selfkonzistentnim modelu se ¢éstice po-
hybuji pod vlivem vnéjsich a vzajemnych sil, které jsou za béhu modelu prubézné
pocitany. V neselfkozistentnim modelu jsou sily pevné dany naptiklad potencidlem
elektrického pole a nabité ¢astice se pohybuji bez vzajemné interakce.

Ptednosti neselfkonzistentniho modelu vynikaji pii modelovani v tiidimen-
zionalnim prostoru. Obvykly selfkozistentni model je zatim spiSe za hranici nasich
vypocetnich moznosti. V neselfkonzistentni modelu jsou sily dany, a proto se vy-
hneme ¢asové narocnému vypoctu sil. Navic neni nutné uchovavat v paméti infor-
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maci o vSech ¢asticich najednou, protoze spolu v modelu neinteraguji. Mezi dalsi
vyhody patii snadnéd a efektivni paralelizace vypoctu. Kazdé vldkno pocita po-
hyb jedné ¢astice nezavisle a vldkna se ovliviuji pouze v okamziku prubézného
ukladani vysledku.

Nez se rozhodneme pouzit neselfkonzistentni pfistup, musime zvazit, zda je pro
nasi ilohu vhodny. Neselfkonzistentni model lze pouzit tam, kde nejsou podstatné
sily mezi jednotlivymi casticemi. To v plazmatu muze byt splnéno diky stinéni.
Pro pohyb dilcich ¢éstic sledovany ve vétsim méritku jsou pak rozhodujici prosto-
rové naboje a vnorené substraty. Nize uvadime nékolik ptrikladu pouziti neselfkon-
zistentnich modeli. Soucasné také zodpovime otazku, jak zjistit sily pusobici na
castice.

¢ Kombinace s analytickym vypoctem

V nékterych jednoduchych piipadech dokazeme vypocitat pusobici sily ana-
lyticky na zakladé teorie nebo experimentalnich poznatku. Tématu této prace
se blizi napfiklad publikace [15], kterd se zabyvé studiem pohybu elektronu
v okoli Langmuirovy sondy. Potencidl elektrického pole je jednoduse zadan
aproximativni funkci v zavislosti na vzdéalenosti od nekonecné vélcové sondy.
Pro kazdou hodnotu predpéti na sondé je sledovan pohyb 10000 castic,
coz umoznuje provést vypocet v kratkém case pro velké mnozstvi hodnot
predpéti.

Zasadni nevyhodou této metody je omezeni na piipady, kde jsme schopni
sily pusobici na ¢astice takto jednoduse popsat.

¢ Kombinace s metodou PIC

Neselfkonzistentni model muzeme pouzit k upresnéni vysledku selfkonzis-
tentniho modelu zalozeného na metodé PIC. Pocet castic, se kterym pracuje
PIC model, byva obvykle mensi, nez jaky je potfeba k urceni naptiklad ener-
getického rozdéleni castic dopadajicich na sondu. Mezi mozna teSeni patii
vypocCet pomoci neselfkonzistentntho modelu, ve kterém pocitame pohyb
¢astic v potencidlu daném PIC modelem. Pocet ¢éstic v této fazi muze byt
vyrazné vyssi nez v PIC modelu bez zvysenych ndroki na opera¢ni pamét.

Postup je vyhodny z hlediska pocitacového i fyzikalniho, protoze v obou
modelech pouzivame mnoho shodnych metod, naptiklad feseni pohybovych
rovnic, TeSeni srazek s neutrdly a okrajové podminky.

¢ Kombinace se spojitym modelem

Ptedevsim v tiidimenziondlnich tlohach je predchozi piiklad stéle ptilis na-
roény na vypocetni prostredky. Selfkonzistentni PIC model mtuzeme nahra-
dit spojitym modelem, ktery je sice vyrazné méné narocny, ale také méné
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presny. Neselfkonzistentnim modelem muzeme ziskat velmi detailni vysledky,
které ale odpovidaji nepiresnému potencidlu elektrického pole. Nicméné tyto
vysledky muzeme pouzit k opravé puvodniho spojitého modelu. Tato mys-
lenka tvori zaklad itera¢niho hybridniho modelu, ktery bude nize detailnéji
popsan.

Z téchto prikladu je ziejmé, ze neselfkonzistentni ¢asticovy model je spiSe po-
mocnym prostiedkem, ktery sam nemuze plné nahradit selfkonzistentni vypocet.

4.3 Spojité modelovani

Spojity model nahrazuje diskrétni castice spojitymi velicinami, které popisuji je-
jich chovani jako tekutinu. Misto soufadnic konkrétnich castic, jejich energii a
podobné zavadime odpovidajici koncentraci, hustotu energie a pod. Prostorovy a
casovy vyvoj veli¢in urcuji odpovidajici parcidlni diferencidlni rovnice: momenty
Boltzmannovy kinetické rovnice (2.14), Maxwellovy rovnice, materidlové vztahy a
podobné.

Minimalni sada rovnic pro popis nizkoteplotniho dvouslozkového plazmatu se
sklada z nasledujicich rovnic:

e Rovnice kontinuity pro elektrony

on. -
cJe=71,. 4.8
Br +V T (4.8)
e Rovnice kontinuity pro ionty
8ni =
5 T r (4.9)
e Tok elektronu
Je =nepE — D.Vn,. (4.10)
e Tok iontu . .
e Poissonova rovnice .
Ap =——(n; — ne). (4.12)
€0

Potencial elektrického pole .
E=—-Vo. (4.13)
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V rovnicich vyse jsou n. a n; koncentrace elektronu a iontt, . a p; jsou pohybli-
vosti (se znaménkem), D, a D; jsou koeficienty difuze a r. a r; predstavuji ¢leny
vzniku a zaniku piislusnych ¢astic nepruznymi srazkami.

Tyto parcidlni diferencialni rovnice s odpovidajicimi okrajovymi podminkami
Ize Tesit ruznymi metodami. Pro jednodussi geometrickd usporadani lze pouzit me-
je vhodnéjsi metoda konecnych prvku.

Abychom mohli tuto soustavu numericky tesit, potfebujeme znat zminéné ko-
eficienty difuze D a pohyblivosti . Muzeme je ziskat piimo z experimentu, nebo
je muzeme vypocitat z jinych parametru plazmatu. V [16] jsou pro elektrony tyto
koeficienty odvozeny z Boltzmannovy kinetické rovnice vztahy

4 oo

D= ? 0 ;f()(C)dC (414)
q Ar > dfy(e)

M:E?O v dc

dc, (4.15)

kde ¢ je naboj elektronu, m je hmotnost elektronu a fy(c) je nenarusend rozdélovact
funkce. Konecné v je srazkova frekvence dand obecné vztahem

v = nyco(c), (4.16)

kde n, je koncentrace neutralnich Castic a o(c) je G¢inny prufez pruzné srazky
elektronu s neutralnimi ¢asticemi. Je-li srazkova frekvence nezavisla na rychlosti a
rozdéleni maxwellovské, snadno dostaneme vztahy

T
p- ¥ (4.17)
mrvr
& q
_ 4 4.1
p= (4.18)

Tyto vztahy jsou velmi casto uzivany, ale je nutné pamatovat na to, ze podminky;,
za kterych byly odvozeny, jsou velmi pfisné. Je-li to mozné, je vhodnéjsi pouzit
vztahy (4.14) a (4.15).

Pro ionty budeme povazovat koeficient difuze a pohyblivost za konstanty. V mo-
delech totiz budeme pracovat s kladnym pfedpétim, diky kterému se ionty bu-
dou vyskytovat predevsim v oblastech slabé naruseného plazmatu. Kdybychom
pozadovali presnéjsi popis difuze a driftu iont1, lze v literatute najit vhodné apro-
ximativni zavislosti parametri na elektrickém poli, pro argon viz napiiklad [17].

Zékladnim nedostatkem spojitych modelu je jejich mald vypovidaci schopnost.
Vysledkem vypoctu jsou totiz zavislosti velicin jako koncentrace, stfedni energie a
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podobné na poloze v case. Na rozdil od ¢asticového modelu nemuzeme zjistit para-
metry jednotlivych ¢astic. To je soucasné duvod nepfesnosti téchto vypoctiu. Ob-
vykle musime totiz a priori predpokladat rozdélovaci funkce ¢astic, abychom mohli
urcit koeficienty reakci a difuze a pohyblivosti ¢astic. Odtud se jiz dostavame opét
k myslence hybridniho modelu, ktery ndm muze poskytnout chybéjici informace.

4.3.1 Numerické metody reSeni soustav parcialnich dife-
rencialnich rovnic

V nésledujicim textu stru¢né uvedeme zakladni metody, které se obvykle pouzivaji
pro Teseni parcialnich diferencidlnich rovnic spojitych modeli. Vyse uvedenou sou-
stavu upravime do vhodného tvaru dosazenim z (4.10) do (4.8) a z (4.11) do (4.9).
Pro jednoduchost zde budeme povazovat D, u., D; a p; za konstanty a cleny r,. a
r; rovné nule. Vysledkem jsou nasledujici rovnice

a;: +V - (geneE) — D.An, =0, (4.19)

Do soustavy patii rovnéz vyse uvedena Poissonova rovnice. Rovnice (4.19) a (4.20)
se lisi pouze v koeficientech a nazyvame je transportnimi rovnicemi. Nasim cilem
je nalézt funkce ne(7,t), n;(7,t) a E(F, t), respektive ¢(7,t) pro zadané pocatecni
a okrajové podminky:.

Pro jednoduché geometrické podminky postacuje metoda konecnych diferenci.
V pracovni oblasti sestrojime miiz a spojité prostorové souiadnice nahradime
diskrétnimi indexy uzlu mtize. Obdobné provedeme diskretizaci ¢asu. Diferencidlni
operatory nahradime diskrétnimi vyrazy, napiiklad
J+1

on  nl,—nl, on  n n] *n nl_; —2n! +nl,
~ a ~ (4.21)

Oz oAz ot At dx? Az? ’

kde i je index prostorové soutadnice x a j je index ¢asu. Parcidlni diferencialni
rovnice tak prevedeme na soustavu linearnich algebraickych rovnic. Pouziti téchto
vyrazu vede k tzv. FTCS (forward time, centered space) schématu — prostorové
diference urcujeme z hodnot v j-tém casovém kroku prostorové symetricky, ¢asové
diference z kroku j a j + 1. Prestoze toto schéma vede ke snadnému algoritmu,
jeho pouziti je omezené velmi nepfiznivymi podminkami konvergence, podrobnéji
viz [18].

Z hlediska konvergence jsou pro transportni rovnici vhodnéjsi implicitni sché-
mata. V téchto schématech se obecné v diskretizaci prostorovych derivaci obje-
vuji hodnoty v casovém kroku j + 1. Jako piiklad uvadime Crankovo-Nicolsonovo
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schéma podle [18]

on 1 wha =y nlf - ol (4.22)
or 2 2Ax 2Ax ’ ’
orz 2 Ax? Ax? ' ’

Diskretizace casové derivace je shodna s pfedchozim piipadem. Nevyhodou im-
plicitnich schémat je vyrazné vyssi vypocetni nédrocnost. V kazdém kroku tesime
velkou soustavu linearnich algebraickych rovnic, jejiz matice je fidka. V soucasné
dobé jsou ovsem k dispozici kvalitni knihovny pro manipulaci s fidkymi maticemi,
napiiklad jiz zminovana knihovna UMFPACK.

Rada autortt pouzivé takzvany Scharfettertiv-Gummeliv algoritmus, jehoz od-
vozeni a pouziti v jednorozmérném modelu je struéné popsano v [19]. Dvoudimen-
zionalni valcové varianta tohoto algoritmu je podrobné popsana v [20].

Reseni transportni rovnice pfedstavuje pouze Gast vypoctu. V praxi fesime
soustavu minimalné tii rovnic, kterd zahrnuje transportni rovnice pro elektrony a
ionty a Poissonovu rovnici. V kazdém ¢asovém kroku feSenim transportnich rovnic
ziskdme nové hodnoty koncentraci elektronu a iontu, na zakladé kterych resime
Poissonovu rovnici. Ziskany potencial elektrického pole v dalsim kroku vstupuje
do transportnich rovnic.

Cilem této prace je tvorba plné ttidimenzionalnich modelia. V takovém pripadé
je velmi vhodnd metoda kone¢nych prvku (Finite Element Method, FEM). Na
rozdil od metody konecnych diferenci, kterda snadno popisuje problémy s jedno-
duchou geometrii, metoda koneénych prvku dokéze pracovat na velmi slozité siti,
kterou lze snadno ptizpusobit i jinak protichudnym pozadavkum. Modelujeme-
li napriklad intarakci relativné malé sondy s plazmatem, pozadujeme soucasné
jemnou sit v okoli sondy a velkou pracovni oblast. Kdybychom chtéli pouzit rov-
nomérnou pravothlou sit, na jakou jsme zvykli z metody konecénych diferenct,
problém by byl s dostupnymi vypocetnimi prostifedky témét nefesitelny. V me-
todé koncénych prvku vytvorime v okoli geometricky slozité sondy velmi jemnou
sit a ve vzdalenéjsich oblastech ji ponechdme vyrazné hrubsi. Timto zptisobem lze
vypocet podstatné zefektivnit. Piiklad dvoudimenzionalni sité pro okoli valcové
sondy je uveden na obrazku 4.3.

V této préci se nebudeme podrobné zabyvat teoretickymi detaily metody ko-
neénych prvku. Pro feSeni konkrétnich problému budeme pouzivat komercni soft-
ware COMSOL Multiphysics, pfesto povazujeme za vhodné alespon stru¢né uvést
zékladni myslenky této metody. Postupovat budeme podle [21].

Zvolime si obecnou 1lohu na oblasti €2, ktera se casto nazyva doména, s hranici
0. V oblasti €2 pozadujeme splnéni diferencidlni rovnice

a(u) = f, (4.24)
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Obréazek 4.3: Priklad 2D sité v okoli nekoneéné valcové sondy pro metodu
koneénych prvku

kde u je hledanad funkce. Na hranici méa feSeni splnovat Dirichletovu hrani¢ni

podminku

nebo Neumannovu podminku
bi(u) = gr. (4.26)

Na rozdil od metody konecnych diferenci, ve které hleddme ptiblizné teseni jen
v uzlovych bodech miize, vysledkem metody konec¢nych prvku je aproximativni
funkce 4, kterou lze vyjadrit linedrni kombinaci bdzovijch funkci ¢y

N
0= dpuy. (4.27)
k=1

Vzhledem k tomu, ze @ neni presné teseni, definujeme podle zadani tlohy rezidua

rq = a(t) — f, ro =bo(2t) —go a 71 ="bi (1) — g1 (4.28)
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Aproximativni feSeni 4 hledame takové, aby rezidua byla v urcitém smyslu mi-
nimalni. Toho dosdhneme splnénim nulovosti souctu integrala

/wlerQ+/ wlorodﬁQ—i-/ w}rdo) = 0, (4.29)
9) 990 o

kde w; jsou wvdhové funkce. Rovnice (4.29) se nazyva slabd formulace. Soustava
rovnic (4.24), (4.25) a (4.26) se analogicky nazyva silnd formulace. Slaba formulace
neni ekvivalentni silné formulaci. Kazdé teseni silné formulace je soucasné resenim
slabé formulace, nicméné slabou formulaci splnuji i dalsi feseni. Typickym rozdilem
formulaci jsou ruzné pozadavky na spojitost reseni a jeho derivaci.

Zatim jsme nespecifikovali, jakou konkrétni podobu maji bazové funkce ¢y
a vahy w;. Velmi vhodné jsou funkce s kompaktnim nosicem, které jsou nenulové
jen nad malym poctem elementu miize. Integraly v rovnici (4.29) pak muzeme
prepsat jako sumu integralu pres jednotlivé elementy. Bazové funkce volime jako
interpolacni funkce v rdmci elementtt — nejcastéji linearni nebo kvadratické. Vahy
wy jsou obvykle shodné s bazovymi funkcemi ¢, (tzv. Galerkinova formulace), ale
neni to nutné.

Zavedenim téchto funkei pfevedeme rovnici (4.29) na soustavu linedrnich rovnic
pro koeficienty u;. Konkrétni metodu feseni soustavy je potieba volit s ohledem na
pozadovanou presnost, rychlost a dostupné prostiedky. COMSOL nabizi mimo jiné
metody LU dekompozice (UMFPACK, SPOOLES), piimé tesice (PARADISO),
iterativni metody (GMRS, konjugované gradienty, BICGStab). Na zakladé koefi-
cientu uy, podle vztahu (4.27) ziskdme aproximativni feSeni tlohy 4.

f(e)

Spojity model Casticovy model

Obrézek 4.4: Schéma rozdéleni elektronu na ,,rychlé“ (nad €y) a ,,pomalé* (pod €p)
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4.4 Obvyklé hybridni modely

Moznosti, jak kombinovat metody modelovani plazmatu, je obrovské mnozstvi.
Zakladni prehled je uveden napiiklad v [22]. V této praci bude provedeno srovnén{
tii hybridnich modelu, které oznac¢ime nazvy iteracni, energeticky a prostorovy
model.

4.4.1 Energeticky model

Pocatecni hodnoty

<
~

Spojitd ¢ast modelu

v

Césticova ¢ast modelu

v

Energetickd vymeéna castic

Ano

/ Vysledek /

Obrazek 4.5: Zjednodusené schéma energetického modelu

Touto metodou se zabyva napiiklad [19]. Hranice mezi ¢asticovym a spo-
jitym modelem je ddna néjakou vyznamnou hodnotou energie elektronu. Napriklad
potfebna k excitaci atomu argonu v zékladnim stavu. Elektrony s vyssi energii,
nez je tato prahova energie, podstupuji nepruzné excitacni a ionizacni srazky, coz
narusuje elektronovou rozdélovaci funkei, ktera je pro nizsi energie napiiklad max-
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wellovska. Elektrony tedy rozdélime na ,,pomalé® a ,,rychlé® podle jejich energie.
Pro presné maxwellovskou rozdélovaci funkci je situace zndzornéna na obréazku 4.4.

Tato metoda je velmi vyhodné, pokud v pracovni oblasti jen velmi mélo elek-
tronu presahuje prahovou energii danou vlastnostmi neutralia. Nevyhodou je nut-
nost predpokladat rozdélovaci funkci pomalych elektronu, coz je problematické
naptiklad v blizkosti sondy na relativné vysokém potencialu vuci teploté elektront.

Elektrony pii svém pohybu mohou vlivem elektrického pole a srazek zvysovat
i snizovat svou energii. Pokud energie ,,rychlého® elektronu klesne pod praho-
vou energii, je presunut do spojité ¢asti modelu. Model vsak musi zahrnovat také
opacny proces — ,,pomalé“ elektrony mohou zvysit svou energii nad prahovou
energii. V takovém piipadeé je potfeba tento elektron zaradit do ¢asticové ¢asti mo-
delu. Nicméné ze spojité casti modelu z principu nezndme parametry jednotlivych
elektront, a proto vyuzivame pravdépodobnostniho ptistupu. Na zakladé velikosti
elektrického pole, které predevsim zpusobuje urychlovani elektront, uré¢ime pocet
elektronu, které prejdou do ¢asticového modelu, a jejich konkrétni parametry ro-
zehrajeme metodou Monte Carlo.

V prubéhu vypoctu, ktery je uveden na obrazku 4.5, se v kazdém casovém
kroku stridé c¢asticovy a spojity model. V kazdém kroku je déle potieba provést
vyse uvedenou vyménu c¢astic mezi modely podle jejich energie. Jsou-li ¢asové
zmeény velic¢in spojitého modelu dostateéné malé, lze spojitou ¢ast pocitat s delsim
casovym krokem s tim, ze na jeden krok spojitého modelu pfipadne nékolik kroku
¢asticového modelu podle poméru délek casovych kroki.

4.4.2 Prostorovy model

E(r)

Casticovy model

Spojity model

Obrazek 4.6: Rozdéleni pracovni oblasti prostorového hybridniho modelu
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Pocatecni hodnoty

Spojitéd ¢ast modelu

v

Césticova ¢ast modelu

v

Prostorovéd vyména &astic

Ano

/ Vysledek /

Obréazek 4.7: Zjednodusené schéma prostorového modelu

V tadé fesenych problému v nizkoteplotnim plazmatu pozorujeme, zZe jen rela-
tivné malé ¢ast zkoumané oblasti vyzaduje vypocet ¢asticovym modelem. Nabizi
se tedy myslenka rozdélit pracovni oblast na dvé c¢asti. Tam, kde pozadujeme
presnéjsi vypocet, pouzijeme casticovy model a zbytek oblasti popiSeme spojitym
modelem. Pokud ¢asticovy model pracuje na malé oblasti, muzeme vypocet timto
zpusobem vyrazné urychlit.

Jako piiklad nam poslouzi valcova Langmuirova sonda. Na obrazku 4.6 je na-
kresleno schéma modelu interakce sondy s plazmatem ve valcové geometrii 1d3v
(tj. prostorova soufadnice r a slozky rychlosti v,, v, a v, ). Polomér valcové pracovni
oblasti je [ a sonda o poloméru 7, mé osu shodnou s osou soufadného systému.
Na obrazku je ¢ervené vynesena intenzita elektrického pole v okoli sondy. Dale
od urcité vzdalenosti od pocatku mensi nez r, je elektrické pole velmi malé a jen
velmi méalo narusuje plazma. Naopak blize k sondé se nachézi stinici oblast, ve
které je plazma silné narusené. V praxi se ukazuje, ze z duvodu stability vypoctu
je vhodné umistit hranici mezi ¢dsticovym modelem (r < r,) a spojitym modelem
(r > r,) dostatetné daleko od vyrazné narusené oblasti.
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Na obrazku 4.7 je schematicky uveden postup vypoctu prostorového modelu.
V kazdém casovém kroku provedeme spojity i ¢asticovy vypocet v odpovidajicich
oblastech a zajistime vyménu ¢astic mezi oblastmi. Stejné jako v energetickém
hybridnim modelu nemusi byt délka casového kroku stejna pro obé ¢asti modelu.

4.4.3 Iterac¢ni model

Tato metoda je podrobné popsana v [23], diive také napiiklad v [24]. Zakladni
schéma béhu iteracniho modelu je uvedeno na obrazku 4.8. Nejprve provedeme

Zéakladni spojity model

Casticovy model

v

Rozsifeny spojity model

Ano

/ Vysledek /

Obrazek 4.8: Zjednodusené schéma iteracniho modelu (podle [23])

vypocet jednoduchym spojitym modelem, ktery je popsan v kapitole 4.3. Vysledné
prostorové rozdéleni potencidlu elektrického pole pirevezmeme do neselfkonzis-
tentniho ¢dsticového modelu. Nyni nechdme elektrony (piipadné ionty) pohybovat
se v pevné daném elektrickém poli a na zakladé analyzy jejich pohybu upfesnime
koeficienty v rovnicich spojitého modelu. Pracovni oblast muzeme vhodné rozdélit
na bunky, ve kterych zjistime rozdélovaci funkci. Rozdélovaci funkci totiz potte-
bujeme znat pro vypocet koeficientu difuze a pohyblivosti (vzorce (4.14) a (4.15)).
Tyto upfesnéné koeficienty nasledné vstupuji do spojitého modelu. Tento proces
opakujeme, az dosahneme ustaleného stavu.

Tento postup je vhodny predevsim pro hledéani ustaleného stavu. Ptrikladem
takového problému je interakce substratu s plazmatem v pozitivnim sloupci dout-
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navaho vyboje. Metoda neni vhodnd pro feSeni problému s vyraznymi zménami
v case, napiiklad iontova implantace skokovou zménou napéti.

4.4.4 Dalsi hybridni modely

V literatute se lze setkat s fadou variant hybridnich modelu, které casto vzni-
kaji jako kombinace vyse popsanych modelu. Napiiklad v [25] je popsdn model
argonového vyboje s piimési vodiku. Celkem tfinact druhtu ¢éstic je modelovano
prevazné energeticky délenym modelem a nalezneme zde navic mimo jiné spojity
model pro neutralni ¢astice H a Hs, ktery zapoc¢itava produkeci a zanik neutralu
v reakcich a diftzi.



Kapitola 5

Cile diplomové prace

Cilem této prace je rozvoj hybridnich metod modelovani ve fyzice plazmatu a
jejich aplikace na konkrétni problémy. Tyto modely nachézeji uplatnéni tam, kde
vypocty cisté ¢asticovymi modely maji ptilis velké naroky na hardware a dobu
vypoctu a pomérné nenarocné spojité modely nepodavaji dostatecné detailni a
presné vysledky. Problémy interakce plazmatu s pevnou latkou, které vyzaduji
plné tiidimenzionalni ptistup, jsou typickym piikladem.

Vzhledem k tomu, ze existuje fada ptistupu k hybridnimu modelovani, vy-
zkousime nejprve nékolik nejcastéjSich variant a porovname je se zédkladnim ¢as-
ticovym a spojitym modelem. Budeme diskutovat jejich prednosti a nevyhody na
zakladé aplikace na zjednoduseny problém nekonecné valcové sondy.

Vybranou metodu hybridniho modelovani rozpracujeme déle tak, abychom
mohli Tesit plné tiidimenziondlni tlohy. Hlavni principy modelu ptredstavime ve
dvoudimenzionalni geometrii vzhledem k vétsi ndzornosti obrazku a grafu. Vysled-
nym modelem budou feSeny dva problémy — kone¢na valcova sonda v plazmatu
s driftem a interakce plazmatu s vodivym substratem s nerovnostmi.
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Kapitola 6

Srovnani vybranych hybridnich
modelu

Typické hybridni modely, které byly predstaveny v kapitole 4, zrealizujeme a po-
rovname jejich vysledky a efektivitu. Do srovnani zahrneme také ¢asticovy a spo-
jity model. Abychom se mohli soustiedit predevsim na metody hybridniho mode-
lovani, budeme tesit pomérné jednoduchy problém — nekoneéné dlouhou véalcovou
sondu vnofenou do nizkoteplotniho argonového plazmatu. Tato tloha je v prostoru
jednorozmérnd, coz vyrazné usnadnuje pocitacové feseni spojité casti modelu.

6.1 Energeticky model

Prubéh vypoctu energetickym modelem je uveden ve schématu 4.5. Podle potteby
si stanovime hrani¢ni energii mezi spojitou a casticovou ¢asti modelu, viz obrazek
4.4. Model muzeme rozdélit do ctyt bloku:

1. fesi¢ Poissonovy rovnice (4.12),

2. spojity fesi¢ pro ,,pomalé* elektrony,
3. ¢asticovy tesi¢ pro ,,rychlé“ elektrony,
4. spojity teSi¢ pro ionty.

Resi¢ Poissonovy rovnice na zékladé prostorové hustoty naboje a okrajovych
podminek vypocita potencidl elektrického pole v uzlovych bodech mtize. V jedno-
dimenziondlnim piipadé pouzivame Thomasuv algoritmus [9].

Spojity Fesi¢ pro ,,pomalé® elektrony tesi transportni rovnici

on.
ot

+V - (—nepeVo — D.Vn,) =0, (6.1)
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kterd plyne z rovnic (4.8) a (4.10). Metodou koneénych diferenci tuto rovnici
prevedeme na soustavu linedrnich algebraickych rovnic, které opét resime Thoma-
sovym algoritmem. Analogicky postupojeme v piipadé spojitého tesice pro ionty.

Césticovy Tesic je zalozen na metoddch Monte Carlo a molekuldrni dynamiky.
Pohyb ,,rychlych“ elektronu je dan elektrickym polem, jehoZz potencial pocité Tesi¢
Poissonovy rovnice, a srazkami s atomy neutralniho pozadi. Ucinné prufezy téchto
srazek podle [12] jsou uvedeny na obrazku 4.2.

Po startu modelu nastavime pocatecni podminky. Spojitym fesicem pro ionty
a pro ,,pomalé“ elektrony vypocitame zménu koncentrace iotu a ,,pomalych* elek-
trontl za cas At. Césticovym Fesicem vypocitdame nové polohy ,,rychlych® elektront
za Cas At. Nasleduje vymeéna Castic mezi spojitym a ¢asticovym fesicem elektronu,
pro kterou jsou uzitecné nésledujici poznatky:.

Pro zjednoduseni zavedeme bezrozmérnou energii

E
= —. 6.2
€= 17 (6.2)
Maxwellovské rozdéleni pro tuto bezrozmérnou energii ma tvar
2
fle)de = —=+/eexp(—e)de. (6.3)

/T

Energie ¢y tvoii zminénou hranici. Na obrazku 4.4 vidime, ze ,,rychlych® elek-
tronu je obvykle vyrazné méné nez ,,pomalych*“. Souc¢asné pro popis ,,pomalych“
elektronu postacuje spojity model pocitajici s maxwellovskym rozdélenim. Naopak
,,rychlé® elektrony je nutné modelovat casticové, protoze vstupuji do nepruznych
srazek, které vyrazné meéni jejich energii.

Pro realizaci modelu této kategorie potiebujeme nékolik vzorcu, pomoci kterych
generujeme ,,rychlé“ elektrony na pocatku i v prubéhu vypoctu. Koncentrace
¢astic, které maji vyssi energii nez ¢y = Ey/kT, je

2 (1,5, eo)
=no——I(1.5 =ng—= 6.4
n(GO) nO\/7—T ( ) 760) No 1—‘(175) ) ( )
kde I'(a, z) je horni neiuplnd gamma funkce definovana
Ia,x) = /oot“_le_tdt. (6.5)

V programech byla pouzita funkce gamma_q z knihovny Boost [26] definovand

gamma_q(a,z) = (6.6)
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V metodé Monte Carlo potiebujeme rozehravat energie ,,rychlych® elektroni.
Vyuzijeme k tomu inverzni netiplnou horni gamma funkci. Snadno generujeme
ndhodnd ¢isla € s rovnomérnym rozdélenim na intervalu (0, &), kde

F(1757 60)

= 6.7
&= %) (67)
Energie elektronu odpovidajici danému & je dana inverzni netuplnou horni gamma
funkci

e=T""(1,5,¢-T(1,5)). (6.8)

Tuto funkci poskytuje rovnéz knihovna Boost. Vygenerované energie piiradime
jednotlivym elektronim a na pocatku volime jejich smér nahodné. V prubéhu
simulace vyfrazujeme z ¢asticového modelu elektrony, jejichz energie klesla pod ¢.
Nutné je zohlednit také opacny proces — ,,pomalé“ elektrony ziskavaji energii
v elektrickém poli a jejich ¢ast prechézi do ¢asticového modelu.

Elektrické pole v blizkosti sondy narusuje energetické rozdéleni elektronu. Pri-
mo z modelu vSak muzeme zjistit pouze ¢ast rozdélovaci funkce — pro € > ¢.
Pro mensi energie musime rozdélovaci funkci zadat. Nejjednodussi moznosti je
uvazovat pro ,,pomalé“ elektrony lokalni termodynamickou rovnovéahu (local ther-
modynamic equilibrium, LTE). V takovém piipadé maji ,,pomalé“ elektrony max-
wellovské rozdéleni a jejich teplota vlivem elektrického pole roste. V podminkach
typickych pro nizké az stfedni tlaky, zvlasté v oblastech silného elektrického pole
(napt. v okoli sond), elektrony lokélni rovnovahy zcela nedosahuji, protoze jejich
stfedni volna draha je prilis dlouha. Déle je vhodné piejit od LTE k castecné
lokalni termodynamické rovnovéze (partial LTE, PLTE, podrobnosti napiiklad
v [27]), kterd zahrnuje v bilanéni rovnici energie vice zdroju.

Nyni zname koncentraci iontu a celkovou koncentraci elektronu po uplynuti
casového kroku. Z koncentraci vypocitame prostorovou hustotu naboje, ktera vstu-
puje do tesice Poissonovy rovnice. Jejim vyteSenim ziskame potencial elektrického
pole a postupujeme do dalstho ¢asového kroku.

Opakovanim tohoto postupu vypocitame prubéh parametri plazmatu v case
podle pozadavku zadani.

6.2 Prostorovy model

Zakladni bloky prostorového modelu jsou podobné jako v pripadé energetického
modelu:

1. fesi¢ Poissonovy rovnice (4.12),

2. spojity tesi¢ pro elektrony,
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3. casticovy Tesi¢ pro elektrony,
4. spojity tesi¢ pro ionty.

Spojity a casticovy fesi¢ pro elektrony pracuji na ruznych ¢astech pracovni oblasti
— Césticovy fesic v blizkosti sondy (r < r, na obrdzku 4.6) a spojity feSi¢ ve
zbytku oblasti (r > r,). V bodé r, musim provést navazani spojité a casticové
casti.

Prechod z casticové ¢asti do spojité resime tak, ze koncentraci elektronu ¢astico-
vého modelu v malém intervalu (r, —dr, r,) pouzijeme jako Dirichletovu okrajovou
podminku spojité ¢asti. Délku intervalu dr zvolime shodnou s elementem osy 7.
Piipadneé je mozné provést extrapolaci do bodu r, na zakladé prubéhu koncentrace
ve vice bodech ¢asticové ¢asti modelu blizko r,.

Soucasné musime zajistit prechod ¢astic z oblasti spojitého modelu do ¢astico-
vého. Ze spojitého modelu muzeme urcit pouze koncentraci elektronu, ale nezname
jejich rychlostni rozdéleni. Prvni pokusy zalozené na predpokladu maxwellovské-
ho rozdéleni byly netspésné, protoze rozdéleni rychlosti je naruSené elektrickym
polem. Rychlosti ¢astic vstupujicich do casticového modelu proto generujeme po-
mocnym neselfkonzistentnim modelem, ktery je virtualné umistén vpravo od bodu
r, — tedy vné céasticové c¢asti hybridnitho modelu. V pomocném neselfkonzis-
tentnim modelu pocitdme pohyb elektront pod vlivem elektrického pole daného
spojitym modelem a srazek s neutraly. Okrajové podminky jsou periodické a ko-
pie ¢astic soucasné vstupuji do ¢asticové ¢asti hybridniho modelu. Takto zarucime
velmi dobré navazani spojitého a ¢asticového modelu.

Vypocet pohybu elektronu je opét proveden metodami molekularni dynamiky
a Monte Carlo. Elektricka sila pusobici na elektrony je ziskdvana z rozdéleni po-
tencialu elektrického pole, ktery je poc¢itan fesicem Poissonovy rovnice, ktery pra-
cuje stejnym zpusobem jako v energetickém modelu. Spojity fesi¢ pro ionty je
shodny s energetickym modelem.

Také v tomto pripadé postupujeme po jednotlivych ¢asovych krocich pozado-
vaného ¢asového intervalu.

6.3 Iteracni model

Iteracni model je se sklada z néasledujicich bloku:
1. standardni spojity model,
2. neselfkonzistentni ¢asticovy model elektront.

Standardni spojity model byl popsédn v kapitole 4.3. Rovnice (4.8) az (4.11)
byly po diskretizaci implicitnim schématem feseny Thomasovym algoritmem. Po-
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issonova rovnice byla diskretizovdna podle schématu (4.21) a rovnéz feSena Tho-
masovym algoritmem.

V neselfkonzistentnim c¢asticovém modelu pocitdme pohyb elektronu v elek-
trickém poli, které ziskavame ze spojitého modelu. Elektrony vpoustime do pra-
covni oblasti ,,po jednom*, a proto m4a vypocet nizsi ndroky na operaéni pamét
nez casticovy selfkonzistentni model. Elektrony se v pracovni oblasti srazi s ne-
utralnimi atomy argonu. Uvazujeme srazky pruzné, excitacni a ionizacni, jejichz
srazkové prufezy jsou uvedeny v grafu 4.2.

Na zakladé vzorkovani rychlosti elektronu v bunkach mfize postupné sestavu-
jeme rozdélovaci funkci pro kazdou bunku. Z rozdélovaci funkce na konci neself-
konzistentniho vypoctu integracemi (4.14) a (4.15) ziskame nové koeficienty difuze
a pohyblivosti pro kazdou bunku samostatné.

Nové koeficienty predavame zpét do spojitého modelu a pocitame vyvoj kon-
centraci castic a potencialu v dalsim casovém intervalu, na jehoz konci predame
potencial elektrického pole do dalsi iterace neselfkonzistentniho modelu. Takto po-
stupujeme do konce celkového ¢asového intervalu.

6.4 Kritéria srovnani

Zde srovnavané hybridni modely se od sebe podstatné lisi, a proto je obtizné najit
kritéria, podle kterych bychom je mohli srovnat.

Nejjednodussi a asi nejzadanéjsi je srovnani celkové doby béhu programu.
Pro toto srovnani byly pouzity k teseni odpovidajicich problému stejné algo-
ritmy. Mnohé ¢asti programu jsou shodné pro vsechny modely. Vsechny pro-
gramy byly zamérné napsané bez pouziti paralelizace, protoze moznosti parale-
lizace povazujeme za samostatné kritérium.

Velmi dulezité je kritérium ptesnosti vysledki. Bohuzel vysledky téchto modelu
nelze piimo srovnat s experimentem. Vhodnou nahradou je srovnani s klasickym
¢asticovym selfkonzistentnim modelem. Srovndme predevsim prubéh potencidlu
elektrického pole v okoli valcové sondy.

Obtizné je hodnotit vhodnost metody pro dany problém. Kazdy model nam
dava jiné informace. Prostorovy model detailné popisuje blizké okoli sondy, ale
zbytek pracovni oblasti jen velmi povrchné. Energeticky model v celé oblasti sle-
duje rychlé elektrony, ale informace o pomalych elektronech je velmi zkreslena.
Hodnoceni modelu pak zavisi soucasné na tom, zda popisuje dany problém do-
statecné fyzikalné spravné a zda jeho vysledky odpovidaji na nase otazky. Toto
hodnoceni proto nemuze byt obecné.

Modely srovnavame ve velmi jednoduché podobé, v praxi vSak pottebujeme

VVVVVV

modelu ve vyssich dimenzich nebo napiiklad za vyssich tlaku. Mezi odpovédi patii
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napiiklad ocekdvané pamétové naroky a moznosti paralelizace kédu.

6.5 Vysledky srovnani

Nejprve uvedeme konkrétni parametry srovnavanych modelu.

e Spolecné parametry vSech modela: Modely popisuji interakci valcové
sondy s nizkoteplotnim argonovym plazmatem. V soutadnici jsou modely
jednodimenziondlni, v rychlostech jsou tiidimenzionalni (tzv. 1d3v model).
Osa r je ekvidistantné diskretizovana na 200 bodu sité. Délka pracovni ob-
lasti je [ = 1 cm. Polomér Langmuirovy vélcové sondy je r, = 0,1 mm. Na
sondu je privedeno predpéti U = 5 V. Okraj modelu je tvofen nenarusenym
plazmatem s koncentraci elektront a iontd n, = n; = 1- 10 m~3. Ener-
getické rozdéleni elektronu a iontu v nenaruseném plazmatu povazujeme za
maxwellovské s teplotami 7, = 23200 K a 7; = 300 K. Uvedené vysledky
jsou vzorkem v ¢ase t =1-107* s.

e Iteraéni model: Casovy krok ve spojitého modelu je shodny pro elektrony
iionty Aty =1-1071%s. Casovy krok ¢dsticového modelu elektronu je At, =
5-10712 5. V kazdé iteraci vstupuje do pracovni oblasti 1 -10° elektront.

e Energeticky model: Casovy krok je v Edsticové i spojité ¢dsti modelu
stejny, ale lisf se pro elektrony (At, = 5-107'2 ) a pro ionty (At; = 5-107% s).
Pocet elektronu v ¢asticovém modelu silné zavisi na aktualnim stavu. V usté-
leném stavu je jejich pocet priblizné 5-10%, coz odpovida ¢asticovému modelu
s piiblizné 7-10° elektronii. Maximaln{ pocet elektronii v prubéhu ustalovani
je piiblizné 1,5 - 10°.

e Prostorovy model: Model pracuje s ruznymi ¢asovymi kroky pro elektrony
(At, =5-107"? s) a ionty (At; = 5-107Y s). Pro zjednoduseni vazby mezi
casticovou a spojitou ¢asti modelu jsou pouzity tyto kroky i ve spojité césti,
prestoze by postacoval delsi krok. Hranice mezi casticovym a spojitym mo-
delem se nachdzi ve vzdélenosti 0,25 ¢cm od pocatku soufadnic. Casticovy
model je tedy omezen na 25% pracovni oblasti, zbylych 75% zabird spojity
model. Pocet ¢éstic v Edsticové ¢dsti je proménny a pohybuje se okolo 6 - 103
castic. Koeficienty diftize a pohyblivosti jsou povazovany za konstantni v celé
oblasti spojitého modelu.

e Cisticovy model: Casovy krok je riizny pro elektrony (At, = 5- 10712 s)
a ionty (At; =5-107% s). Celkovy pocet ¢astic je v modelu piiblizné 4 - 10
podle aktualnich fyzikalnich podminek.
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e Spojity model: Jde o zakladni spojity model s konstantnimi koeficienty
difuze a pohyblivosti

D, =520 m?s7!,

D; = 0,033 m?s~ !,

pe = =170 m* V-1s™H
p; = 0,45 m?>V-1s™L,

e Spojity model s LTE: Na rozdil od zédkladniho spojitého modelu jsou zde
koeficienty difuze a pohyblivosti proménné. Zjednodusené predpokladame, ze
energie, kterou elektrony ziskavaji v elektrickém poli, je diky srazkam lokalné
prerozdélovana na maxwellovské rozdéleni. Teplota elektronu se méni a podle
ni se méni také koeficienty difuze a pohyblivosti.

Doba béhu jednotlivych zkoumanych hybridnich modelt je uvedena na obrazku
6.1. Pro srovnani uvadime téz tdaj pro zakladni ¢isté spojity model a ¢asticovy
model. Na obrazku 6.2 jsou grafy prubéhu koncentrace elektronu a iontu. Prubéhy
potencialu jsou vyneseny do grafti 6.3 a 6.4.

Casticovy // | 440 min
Prostorovy | 82 min
Iteracni \ 35 min
Energeticky 8 min
Spojity | 1 min

0 100 t [min]

Obrazek 6.1: Vysledky srovnani vybranych modelu.

6.6 Diskuze vysledku srovnani

Porovnani doby vypoctu splnilo nase ocekavani: Vypocet spojitym modelem je o
nékolik fadu rychlejsi nez ¢asticovym modelem jiz v jednodimenzionalnim piipadé.
Pti prechodu do vice dimenzi se tento rozdil dale prohlubuje. Hybridni modely
jednoznacné prinasi velkou casovou tsporu oproti ¢asticovému modelu, nicméné
jejich vzajemné porovnani je problematické. Kazdy z nich pfinasi proti zakladnimu
spojitému modelu jiné vylepSeni — naptiklad prostorovy model je zaméfeny na
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oblast sheathu, zatimco iteracni model je globélni. Proto je potieba pii srovnavani
hybridnich modelt brat v ivahu dalsi kritéria.

Srovname-li modely podle prubéht koncentrace elektront a iontu, viz obrazek
6.2, pozorujeme, ze nejvice se vysledkum ¢édsticového modelu blizi prostorovy a
itera¢ni model. Naopak vysledky energetického modelu nejsou uspokojivé. Ener-
geticky model totiz predpokladd, ze rozdélovaci funkce elektronu je blizkd max-
wellovské a lisi se predevsim ve vyssich energiich. Zvolené predpéti je nicméné do-
statecné velké, aby v okoli sondy byla rozdélovaci funkce podstatné vice narusena.
Prostorovy model a itera¢ni model takové predpoklady na rozdélovaci funkci ne-
maji.

Prubéhy potencialu elektrického pole v grafech 6.3 a 6.4 rovnéz ukazuji, ze
nejlepsi shody s ¢asticovym modelem dosahl itera¢ni model a prostorovy model.

7Z hlediska moznosti paralelizace je nejvyhodnéjsi iteracni model. Césticové
faze vypoctu je totiz tvorena neselfkonzistentnim césticovym modelem, jehoz pa-
ralelizace je velmi jednoducha a efektivni. Jednotlivad vldkna vypoctu jsou témeér
nezavisla a muze jich v jeden okamzik pracovat velké mnozstvi — v praxi jsme
uspésné vyzkouseli 8 vlaken na ¢tyfjadrovém procesoru Intel i7. Paralelizace ener-
to ptipadech je ¢asticovy vypocet selfkonzistentni.

Pii prechodu k 2D a 3D vypoctim mé iteracni model také vyznamné vyhody.
Stiidani casticové a spojité casti totiz umoznuje pouzit zcela odlisné prostiedky pro
jejich teSeni. V tiidimenzionalnim ptipadé lze spojitou ¢ast tesit profesiondlnimi
nastroji — napiiklad COMSOL Multiphysics. Naopak ¢asticovy model je vhodné
naprogramovat v jazyce C++ ¢ ve Fortranu s paralelizaci. Ptedavani dat mezi
fazemi iteracniho modelu je ve srovnani s ostatnimi hybridnimi modely velmi jed-
noduché a nepredstavuje velkou prekazku pii pouziti komercniho softwaru.

Na zékladé vysledku srovnani a zkusenosti z realizace jednotlivych variant hyb-
ridnich modelu jsme pro dalsi rozvoj vybrali itera¢ni model.
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Obrazek 6.2: Vysledky srovnani vybranych modelt: Zavislost koncentrace elek-
tronu a iontu na vzdalenosti od sondy.
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Obrazek 6.3: Vysledky srovnani vybranych modelu: Prubéh potencialu.
5,0
Iteracni hybridn{
Energeticky hybridni
4.0+ — - — - Prostorovy hybridni
———— Z&kladnfi spojity
————— Spojity LTE
3,0+ —-—- Casticovy
>
)
2,0+
1,0+
0 : .
0 0,001 0,002

r [m]

Obrazek 6.4: Vysledky srovnani vybranych modeli: Detail prubéhu potencidlu.



Kapitola 7

Hybridni model ve 2D

Na zakladé vysledku kapitoly 6 a praktickych zkusSenosti pii tvorbé hybridnich
modelu jsme se rozhodli pokracovat ve vyvoji iteracniho hybridniho modelu.

Vzhledem k c¢asové narocnosti vypoctu ve tiech dimenzich zafazujeme jesté
kapitolu vénovanou dvoudimenzionalnimu modelu. Zde uvedené metody se totiz
jiz jen malo lisi od plné 3D modelu, ale vypocty jsou méné casové narocné a
vysledky lze snaze zobrazit. V kapitole 8 pak uvedeme jen mirné upravy, které je
potieba ucinit pii prechodu k tifrozmérnym modelum.

Popisované metody budeme demonstrovat na modelu sondy vnorené do plaz-
matu s driftem. Méjme nekoneénou vélcovou sondu o poloméru » = 0,1 mm ve
¢tvercové pracovni oblasti s hranou délky L = 10 mm v pozitivnim sloupci dout-
navého vyboje v argonu pii tlaku 133 Pa. Podél osy = zavedeme vnéjsi elektrické
pole o velikosti £ = 160 Vm™!. Koncentrace elektronti a iontli v nenaruseném
plazmatu je n, = n; = 1,0 - 10> m~3. Elektrony budou podstupovat pruzné, ex-
citacni a ionizacni srazky s neutrdly argonu se srazkovymi prufezy podle grafu 4.2.
Tonty budeme modelovat vyhradné spojité s koeficientem difuze D; = 0,012 m?s~*
a p; = 0,46 m? V-1s~! podle [23]. Piedpéti na sondé bude Uy = 5,0 V.

7.1 Spojita cast

Spojitou ¢ast modelu tvori tii parcidlni diferencidlni rovnice vychazejici ze vztahu

(4.8) az (4.13).

3;; +V- (neueﬁ — D.Vn,) =re, (7.1)
AU = —E(ni — n) (7.3)
€0

48
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a vztah E = —VU , kde n. je koncentrace elektronu a n; je koncentrace jed-
nonasobnych argonovych iontu. Tuto soustavu fesime metodou koneénych prvka
programem COMSOL Multiphysics. Pro rovnice (7.1) a (7.2) zvolime aplika¢ni
méd ,,PDE, General Form (g)“, pro Poissonovu rovnici (7.3) je vhodny modd
,,Electrostatics (es) “. V grafickém prostiedi navrhneme geometrii domény, ve které
budeme provadét vypocet, a sestrojime sif pro metodu koneénych prvki. Vzhle-
dem k malému poloméru kiivosti valcové sondy je vhodné v jejim okoli sit zjemnit,
viz obrazek 4.3. Ve srovnani s modelem popsanym v [23] n4s model neobsahuje rov-
nici pro tok energie, protoze potiebné informace ziskava z detailnéjsiho ¢asticového
modelu.

Na hranicich domény musime definovat hranié¢ni podminky. Na vnéjsi hranici
pozadujeme parametry nenarusené¢ho plazmatu:

e U =0,8V na hrané x = —5 mm,
e U= —-0,8V na hrané r =5 mm,
e 7i- E = 0 na ostatnich hranéch,
e n,=10-10% m3
e n;=10-10% m3.
Vnitini hranice je tvofena sondou s parametry
e U=5V,
o <7 F = —psolE 7 L,
3

e n, =0m".

Pro koncentraci elektront pouzivdme Neumannovu podminku podle [23], ve které
7i je norméla k hranici smérem ven z domény, j. je tok elektronu podle (4.10), .
je pohyblivost elektronu se znaménkem a kone¢né

8kpT.

TMe

(7.4)

Uth, =

je tepelnd rychlost elektronu v blizkosti sondy. Koncentraci iontu v blizkosti elek-
trody predpokldadame nulovou vzhledem k jejich nizké energii, kterd je nedostatec-
na k pruniku iontu k sondeé.
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7.2 Casticova cast

Césticovou E4st problému fesime samostatnym programem v jazyce C++. Ze spo-
jitého modelu ziskdvame elektrické pole, které COMSOL pro zjednoduseni vypoctu
interpoluje ze sité FEM na pravoihlou rovnostrannou miiz. Kazda slozka elek-
trického pole je ulozena v samostatném textovém souboru. Program c¢asticového
modelu nacte do operaéni paméti elektrické pole a provede vypocet pohybu elek-
tronu v pracovni oblasti. Elektrony do oblasti vstupuji ze zdroje, jehoz podrobnéjsi
popis uvedeme dale, a jejich pohyb je ukonéen bud dopadem na sondu, nebo
opusténim pracovni oblasti.

Pohyb elektronu je urcen lokalnim elektrickym polem a srdzkami s ¢asticemi
neutralniho pozadi. Prubézné sledujeme rychlost elektront, abychom na konci
vypoctu mohli predat do spojité ¢asti modelu prostorové rozdéleni koeficientu
difuze a pohyblivosti, rychlostni koeficienty reakci a podobné. K tomu obecné
potrebujeme znat rozdélovaci funkci elektronu v kazdé bunce pravouhlé miize,
coZ oviem vyrazné zvysuje naroky na operacéni pamét. Proto zpracovavame data
prubézné. V kazdé buiice pocitame ¢tyfi parametry:

o Koeficient difuze (4.14):

4 oo ?

D, = — - de. 7.5
3 Jo nygoea(c) fole)de (7.5)
e Srazkova frekvence -
Vo = / ngCcoeq(c) fo(c)de. (7.6)
0
e Koeficient excitace -
Kowe = / CTemel€) folC)de. (7.7)
0
e Koeficient ionizace o
Kion = / coion(C) fo(c)de. (7.8)
0

Funkce 014, Oeze & 00, jsou srazkové prutezy elastické, excitacni a ionizacéni srazky,
viz graf 4.2. Srazkovou frekvenci nepotiebujeme piimo, naopak potfebujeme po-
hyblivost elektront p.. Piimy vypocet pohyblivosti podle (4.15) je pro nas model
nevhodny, protoze obsahuje derivaci rozdélovaci funkce. Proto pocitame nejprve
srazkovou frekvenci, ze které nasledné uréime koeficient pohyblivosti podle (4.18).
Tento postup pochopitelné neni presny, nicméné velmi usnadnuje vypocet. Navic
chyba zpusobena numerickou derivaci rozdélovaci funkce v primé metodé podle
(4.15) by byla znac¢na.
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Vsechny uvedené parametry ziskavame integraci pres rozdélovaci funkci. Na-
priklad pro difuzi prevedeme integral na soucet
1 4r c3

Do=— 2y % 7.9
N 3 S ngoaa(c) (7.9)

kde i bézi ptes vSechny vzorky dané bunky a N je pocet vzorku. Tento soucet
muzeme provadét prubézné. Pro kazdou bunku potfebujeme ¢tyti castecné soucty
a pocet vzorku v bunce. Kdybychom v kazdé bunce ukladali rozdélovaci funkei,
pamétové pozadavky by byly piiblizné desetindsobné.

Vyhodou tohoto neselfkonzistentniho ¢asticového modelu je snadnéd parale-
lizace. Béh jednotlivych ¢astic pracovni oblasti je totiz témér nezavisly. Pouze
v okamziku vzorkovani dat do bunék mfize a pii ziskavani nové castice ze zdroje
se vlakna vypoctu ovliviuji. Vypoéty byly provadény na ctyfjadrovém procesoru
Intel i7. Vyuzili jsme soucasné hyperthreading, ktery umoznil pracovat s osmi
vlakny. Timto piistupem jsme vyrazné urychlili vypocet oproti puvodni varianté
popsané v [23], kterd byla zalozend na komerénim softwaru MATLAB.

Vzhledem k tomu, ze v ¢asticovém modelu pouzivame metodu Monte Carlo,
bylo nutné zvolit vhodny generdtor nahodnych ¢isel. Ve vSech vypoctech jsme
pouzili generator Mersenne Twister MT19937 popsany v publikaci [28], ve které
je generator doporucen pravé pro vypocty metodou Monte Carlo. Generdtor jsme
Uspésné otestovali programem Diehard [29)].

7.3 Srazkové procesy

Pro tuto préaci jsou nejvyznamnéjsi srazky elektront s atomy neutralniho argo-
nového pozadi. Uvazujeme srazky pruzné, excitacni a ioniza¢ni. PtriSlusné srazkové
prufezy jsou uvedeny na obrazku 4.2 podle [12]. Programové feseni srazkovych
procesu je zalozné na metodé nulové srazky popsané v kapitole 4.2.

Pfi pruzné srazce dochazi k prerozdéleni energie elektronu a neutralniho atomu.
Ma-li elektron pred srazkou kinetickou energii Fy, jeho energie po srazce bude

E=E, <1 - 2%7> , (7.10)

Mg

kde m. je hmotnost elektronu, m, je hmotnost neutrdlu a v je ndhodné cislo
z intervalu (0,1).

Aby mohlo dojit k excitacni nebo ioniza¢ni srazce, musi mit elektron energii
vyssi, nez je prahova energie piislusné interakce. Pii srazce o tuto ¢ast energie
prichazi. V pripadé ionizace navic ¢ast své energie pfedava sekundarnimu elek-
tronu. Prahova energie uvazované excitace je E, = 11,55 eV, pro ionizaci pak
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E; =15,76 V. Uhlové rozdélenf elektronu po srazce povazujeme pro jednoduchost
za izotropni.

Problematice srazkovych procesu se vénujeme podrobnéji v publikaci, kterd
tvori ptilohu této diplomové prace. Publikace je v tisku v ¢asopise Vacuum. Stu-
dovali jsme v obecnégjsi roviné vliv tézkych zapornych iontu a ruzného slozeni
plynu neutralniho pozadi na utvareni stinici vrstvy v okoli valcové sondy. Publi-
kované vysledky byly ziskdany selfkonzistentnim c¢dsticovym modelem, planujeme
vSak pfeneseni pouzitych technik do hybridniho modelu.

7.4 Zdroj castic

Béznou soucésti casticovych modelu je takzvany zdroj ¢astic. Obvykle totiz pra-
covni oblast modelu zabira jen malou ¢ast objemu plazmatu. Plazma mimo pra-
covni oblast v takovém piipadé nahrazujeme zdrojem castic, ze kterého vchéazi
castice do pracovni oblasti. Céstice odchézejici z pracovni oblasti jsou z modelu
odstranovany.

Na zdroj ¢éstic jsou kladeny ruzné pozadavky, které vedou k riiznym zpusobtum
realizace zdroje ¢astic v modelu:

e Zdroj popsany vzorcem
Rychlostni rozdéleni je popséano vzorcem (napiiklad tok Maxwellova rozdé-
leni). Tato varianta je nejméné flexibilni, protoze vhodné analytické vzorce
existuji jen pro velmi omezené mnozstvi pripadu.

e Zdroj se zadanou rozdélovaci funkci
Rychlostni rozdéleni je popsano tabulkou. Je vSak nutné generovat na zakladé
tohoto rozdéleni tok ¢astic. Metoda je vhodna, pokud mame dané rychlostni
rozdéleni (napiiklad z experimentu).

e Zdroj s pomocnym modelem
Rychlostni rozdéleni je vysledkem pomocného ¢asticového modelu. Pred sa-
motnym vypoctem do pomocného modelu nasadime c¢éastice s libovolnym
rychlostnim rozdélenim a nechame je interagovat s okolim, dokud nenastane
rovnovaha. Teprve po tomto ustaleni ¢astice nechame vstupovat do modelu.
Metoda je vhodnd, pokud mame dané srazkové procesy, vnéjsi pole, a pod.

V prubéhu vyvoje modeli jsme vyzkouseli po fadé vSechny tii metody a ukazalo
se, ze zdroj s pomocnym modelem je pro nas problém nejvyhodnéjsi. Jediné
v tomto piipadé se totiz podarfilo vyrazné potlacit vliv existence hranice modelu
na vysledky vypoctu. To je velmi dobte patrné na prubéhu koeficientu excitace k..
argonovych neutralu elektronem. V tabulce 7.4 prevzaté z préace [23] jsou uvedeny



KAPITOLA 7. HYBRIDNI MODEL VE 2D 23

[ [m] Fege [m3s™!]
0,000 — 0,001 3,45990 - 10~16
0,001 - 0,002 1,28772-10°7
0,002 - 0,003 2,55010 - 10-18
0,003 — 0,004 4,06769 - 10~
0,004 — 0,005 2,82774-1071
0,005 — 0,006 3,94909 - 10~ 19
0,006 — 0,007 2,88464 - 10~
0,007 — 0,008 2,98691 - 10~
0,008 — 0,009 5,72011 - 10~
0,009 - 0,010 7,68077-10"1°
0,010 - 0,011 7,87768 - 10~ 1Y
0,011 - 0,012 8,80815-10~1
0,012 - 0,013 1,17279-10"'8
0,013~ 0,014 1,22711-10"'8
0,014 — 0,015 1,37210-10"'8
0,015 - 0,016 1,51285-10"'8
0,016 — 0,017 2,13103-10"'8
0,017 - 0,018 2,81576-107'8
0,018 — 0,019 3,93644 -10~'8
0,019 - 0,020 1,16404-10-17

Tabulka 7.1: Piiklad zavislosti koeficientu excitace na vzdalenosti od valcové sondy.
Data prevzata z prace [23].

vysledky casticové ¢asti hybridniho modelu v ustaleném stavu. Ocekéavali bychom,
ze v silné naruseném plazmatu (tj. pro malé [) se bude koeficient excitace vyrazné
meénit a v slabé naruseném plazmatu (pro velké [) se bude ménit velmi pomalu.
Nase ocekavani je velmi dobte splnéno v oblasti od sondy do poloviny pracovni ob-
lasti. Déle od sondy, kde je elektrické pole prakticky zanedbatelné, ovsem dochéazi
k vyraznému narustu témér o dva rady. K tomuto jevu dochazi, pokud zdroj
neni dobfe prizpusobeny modelu. Elektrony generované zdrojem pii pruchodu pra-
covni oblasti podstupuji nepruzné srazky a méni se s rostouci vzdélenosti jejich
rozdélovaci funkce. Vysledky pak silné zavisi na volbé velikosti pracovni oblasti,
coz je nezadouci.

Chceme-li vliv tohoto jevu podstatné zmensit, je nutné zajistit, aby zdroj gene-
roval castice s takovym rozdélenim, které se nebude v pracovni oblasti samovolné
meénit. Pravée to umoznuje snadno vyse uvedena tieti varianta zdroje. Zdroj je
tvofen malym ¢asticovym modelem objemu plazmatu. V jeho malém objemu se
nachéazi castice, které podstupuji stejné interakce jako castice v pracovni oblasti
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modelu. Pro kompenzaci nepruznych srazek je nutné dodévat z vnéjsku energii.
Toho prirozené docilime zavedenim konstatniho podélného elektrického pole, které
je typické naptiklad pro pozitivni sloupec doutnavého vyboje.

Takto TeSeny zdroj castic jsme testovali v jednoduchém 2D modelu s vyse
uvedenymi parametry pro vnéjsi elektrické pole 160 Vm~—! a 800 Vm™!. Spradvné
prizpusobeni zdroje je dolozeno v grafech 7.1 a 7.2, na kterych je vynesena zavislost
koeficientu excitace na soufadnicich v ustaleném stavu.

Na fezu 7.2 je ziejmé, ze rozhrani zdroje a modelu nemd vliv na velikost ko-
eficientu excitace v ramci Sumu, ktery zamérné nebyl filtrovan. Naopak sonda
s osou v pocatku souradnic ma na prubéh koeficientu excitace ve svém okoli
predpokladany vliv ve shodé s [23].
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Koeficient excitace Kexc[m3s1]
x10716
3
B 2.5
&
x
A o 2
3
™
“
B
11.5
1
x 1

0.5

Kexc [m3s-1]

x101°
1

0.9

1 0.8
10.7

0.6

Kexc [m3s-1]

s
10,5

10.4

0.3

0.2

0.1

Obrazek 7.1: Koeficient excitace v 2D pracovni oblasti modelu pro £ = 160 V-m™!
(nahofe) a £ =800 V-m™! (dole)
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Obréazek 7.2: Koeficient excitace, fez pro z > 0 a y = 0 z grafu 7.1. V dolnim grafu
je vynesen detail.
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7.5 Vysledky modelu

V nasledujicich grafech shrneme podstatné vysledky modelu. Potencidl elektrické-
ho pole v celé pracovni oblasti je uveden na obrazku 7.3. Na obrazku 7.4 uvadime
potencidl v fezech podle osy = (podél vngjsiho elektrického pole) a y (kolmo na

elektrické pole). Rez podle osy ¥y je symetricky, a proto uvdadime jen pravou vétev.

5
4
13
>
D 12
4
A s
5
0
-3
x10

Obrazek 7.3: Potencidl elektrického pole v pracovni oblasti

Pribéhy koncentrace elektront a iontt jsou uvedeny opét v fezech na obrazku
7.5. Vysledky jsou ztetelné v souladu s odpovidajicimi prubéhy na obrazku 6.2.

Na dalsich obrazcich uvadime vysledky ¢asticové ¢asti modelu — koeficient
excitace na obrazku 7.6, koeficient difuze elektronu na obrazku 7.7 a pohyblivost
elektront na obrazku 7.8. Z grafu je ziejmé, ze v okoli sondy se tyto parametry
vyrazné méni. To vysvétluje chybné vysledky zakladniho spojitého modelu, ve
kterém je povazujeme za konstanty.
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Obrazek 7.4: Potencial elektrického pole, ez podle os x a y.
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Obrazek 7.5: Koncentrace elektronu a iontu, fez podle os x a y
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Obrazek 7.6: Koeficient excitace, ez podle os x a y
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Obrazek 7.7: Koeficient difuze elektronu v pracovni oblasti

[1—S W ;_0T] 7%

29



KAPITOLA 7. HYBRIDNI MODEL VE 2D

1-35

1-40

y [m]

Obrazek 7.8: Pohyblivost elektronti v pracovni oblasti
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Kapitola 8

Hybridni model ve 3D a jeho
aplikace

Plné tiirozmérny hybridni model, jehoz vysledky budou tvofit hlavni napli této
kapitoly, je zalozen na dvourozmérném modelu, ktery jsme popsali v predchozi
kapitole. Tento pfechod neptinasi, ponékud piekvapive, zadné vyrazné komplikace.
Pochopitelné vzrostou ndroky na operaéni paméf a na ¢as potiebny k vypoétu,
a proto musime vénovat podstatné vétsi pozornost konstrukci sité pro metodu
konec¢nych prvki. Standardni sit generovand programem COMSOL Multiphysics
je obvykle naprosto nedostateéna. Modelovani interakce plazmatu s pevnou latkou
totiz vyzaduje velmi jemnou sif v oblasti stinici vrstvy. Takto jemnou sit vSak nelze
pouzit v celé oblasti, protoZe naroky na opera¢ni pamét by byly piilis velké.

COMSOL Multiphysics umoziuje interaktivni tvorbu sité. Nasledujicim jed-
noduchym postupem jsme ziskali ve vét§iné pifpadu dostatecné vhodnou sit: Na
sit (oznatenou Finer). Sit na zbyvajici hranici oblasti a v objemu jsme sestrojili
jako normalni (oznacenou Normal), v nékterych piipadech jsme navic snizili hod-
notu parametru Element growth rate.

Vzhledem k rozsahu sité jsme pro feSeni soustavy linearnich rovnic pouzili
iterativni fesic FGMRES (flexible generalized minimum residual).

8.1 Sonda kone¢nych rozmeérua

V této podkapitole ukdzeme vypocet stinici vrstvy v okoli sondy konecnych roz-
meéru pro realné parametry plazmatu ziskané ze sondového méreni. Méfeni jsme
provedli v laboratori doc. Hrachové na Katedte fyziky povrchu a plazmatu MFF
UK v Praze. Parametry mérici aparatury a vyboje byly nasledujici:
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Vyboj: Doutnavy v argonu, p = 150 Pa
Vybojovy proud: I; =10 — 40 mA

Material vybojové trubice: Pyrex

Diagnostika: Dvousondova

Vzdélenost sond: d =15 mm

Polomér sondy: rp = 0,05 mm

Aktivni délka sondy: l, = 5,0 mm

62

Metodou dvou sond jsem urcili zakladni parametry plazmatu v pozitivnim sloupci
doutnavého vyboje pro ctyti vybojové proudy. Namérené sondové charakteristiky
jsou uvedeny na obrazku 8.1, zjisténé parametry v plazmatu uvadime v tabulce 8.1.

—_—
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Obrazek 8.1: Namérené sondové charakteristiky pro ruzné vybojové proudy Iy

Budeme modelovat interakci plazmatu s pouzitou sondou pii vybojovém prou-
du 20 mA. Na obrazku 8.2 je zndzornéna geometrie ulohy. Pracovni oblast je
tvorena krychli o strané 20 mm. Valcovéa sonda vyse uvedenych rozméru je uchy-
cena ve valcovém dielektriku o poloméru 0,5 mm. Na sondu je pfiveden potencidl
5 V. Predpokladame, ze sonda neemituje. Na roviné x = —10 mm je definovan
potencial U, = 1,96 V, v roviné x = 10 mm je U_. = —1,96 V. Tim je dano
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Vybojovy proud I; [mA] 10 20 30 40
Teplota elektronu 7, [K] 15200 18400 18540 19810
Konc. elektronu n, [m=3] | 4,9-10% | 7,1-10% | 8,7-10% | 9,4 .10
Elektrické pole £ [V m™| 220 196 127 152

Tabulka 8.1: Experimentdlné urcené parametry plazmatu

z[m]

Vo - oM _d___2.

Obréazek 8.2: Geometrie konecné valcové sondy

vnéjsi pole o velikosti F = 196 Vm~!. Na povrchu dielektrika piedpokldddme pro
jednoduchost nulovy naboj.

Koncentrace elektronu a iontu v nenaruseném plazmatu je n, = n; = 7,1 -
10 m~3. Na sondé je koncentrace ionti nulovd. Pro koncentraci elektronti na
povrchu sondy pouzijeme Neumannovu podminku shodné s kapitolou 7.

Vypocet probiha stejnym zptusobem jako v modelu popisovaném v kapitole 7,
pouze je rozsiten do plné tiidimenziondlni podoby. Na obrazcich 8.3, 8.4 a 8.5
uvadime prubéhy koncentrace elektronu a iontu a potencialu elektrického pole
v pracovni oblasti. Na obrazku 8.6 je uvedena rozdélovaci funkce elektrontu do-
padajicich na sondu zvlast pro hrot (maximélné 1 mm od konce sondy) a pro
valcovou ¢ast (zbytek povrchu sondy).
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Obrazek 8.3: Koncentrace elektronu v okoli valcové sondy (fezy a detail)
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Obrazek 8.4: Koncentrace iontu v okoli valcové sondy (fezy a detail)
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Obrazek 8.5: Potencidl elektrického pole v okoli vélcové sondy (fezy a detail)
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Obrazek 8.6: Rozdélovaci funkce elektrontu dopadajicich na sondu
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8.2 Substrat s nerovhym povrchem

Plné tiirozmérny model interakce plazmatu s pevnou latkou je vhodny pro fe-
Seni fady problému se slozitou povrchovou strukturou substratu. V literatute se
setkdvame nejcastéji s dvourozmérnymi modely, které jsou vSak omezeny na zjed-
nodusené¢ geometrické uspotradani — napiiklad [30] a [31]. Nas model takové ome-
zeni nema.

Nejprve jsme provedli fadu vypoctu v jednodussi geometrii. Substrat je tvoren
nekonecnou vodivou deskou v roviné z = 0 s jednou nerovnosti ve tvaru polokoule.
Stied podstavy polokoule je umistén v pocatku souradnic. Pracovni oblast modelu
je tvorena krychli o strané L = 10 mm, jejiZz spodni sténa lez{ v roviné desky. Na
substrat je pfriveden potencial 5 V. Koncentraci elektronu a iontu v nenaruseném
argonovém plazmatu pii tlaku 133 Pa uvazujeme n, = n; = 1,0 - 10> m~3. Srdzky
elektront s neutraly argonu modelujeme podle popisu v kapitole 7.3. Vypocet jsme
provedli pro t¥i ruzné poloméry polokoule: 2,5 mm, 0,5 mm, 0,1 mm a pro substrat
bez nerovnosti.

Vysledky jsou shrnuty na nasledujicich grafech. Na obrazku 8.7 uvadime prubéh
potencidlu elektrického pole v fezu rovinou y = 0. Velikost elektrického pole pro
vsechny konfigurace shrnuji obrazky 8.8 a 8.9, na kterém uvadime pole podél osy z.
Z grafu je patrné, ze nerovnosti vyrazné meéni elektrického pole v tésné blizkosti
povrchu. Na vrcholu nerovnosti dochézi k podstatnému zesileni pole.
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Obrazek 8.7: Potencial elektrického pole nad rovinnym substratem bez nerovnosti
a s nerovnosti ve tvaru polokoule o poloméru r = 0,5 mm



KAPITOLA 8. HYBRIDNI MODEL VE 3D A JEHO APLIKACE 70

10 10
B B
£ 9 £ 5
N N
0 —t——1— 0
-5 0 5 -5 0 5
x [mm] x [mm]
10 10
B B
£ 5 E 5
N N
Ol T T T T : T T T T 1 T T T T I T T T T T 1
) 0 5 ) 0 5
x [mm] x [mm]
e ]
0 2 4 6 g 10 12 14
E[10% Vm™1]

Obrazek 8.8: Elektrické pole nad rovinnym substratem s nerovnosti ve tvaru po-
lokoule o poloméru 2,5 mm, 0,5 mm, 0,1 mm a bez nerovnosti
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Obrazek 8.9: Rovinny substrat s nerovnosti ve tvaru polokoule o ruzném po-

loméru r.
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V dalsich vypoctech jsme studovali substrat s vice nerovnostmi v pravidelném
usporadani. Vzdalené nerovnosti se vzdjemné neovliviuji a lze je studovat oddéle-
né. Priblizime-li nerovnosti tak, Ze jejich vzdalenost je srovnatelnd s jejich velikosti,

Na nésledujicich obrazcich prezentujeme vysledky dvou konfiguraci. V obou
pripadech jsme na substrat umistili Sestnact polokouli o poloméru » = 0,5 mm.
Usporadani je ¢tvercové. Konfigurace se 1isi vzdalenosti stredu podstav polokouli.
V prvnim ptipadé, ktery oznacime jako tésné usporadani, je tato vzdalenost r| =
1,0 mm, v druhém piipadé, ktery nazveme volné usporadéani, pak je ro = 1,25 mm.
Na obrazku 8.10 uvadime jako piiklad vizualizaci sité na substratu s volnym
uspotradanim polokouli.

Velikost elektrického pole nad substratem s tésnym usporadanim shrnuji obraz-
ky 8.11 a 8.12, pro volné uspotadani uvadime odpovidajici vysledky na obréazcich
8.13 a 8.14. V pripadé tésného usporadani dochazi k lokalizaci silného elektrického
pole nad vnitinimi polokoulemi a v mezerach elektrické pole vyrazné klesa az
k nule. Nad okrajovymi polokoulemi se prubéh elektrického pole blizi k vyse uve-
denému prikladu se samostatnou polokouli.

Vysledky konfigurace s volnym uspotadanim polokouli ukazuji, ze jiz pti re-
lativné malém oddéleni polokouli dochézi k vyraznému ptiblizeni k pfipadu sa-
mostatné polokoule. Rozdily mezi vnitini a okrajovou polokouli se snizuji, coz je
patrné ze srovnani kiivek A (nad okrajovou polokouli) a B (nad vnitini polokouli)
na obrazku 8.14 s tésnym uspofadanim na obrazku 8.12.

Vypocet jedné konfigurace trval obvykle nékolik hodin. Pfesnou dobu lze tézko
stanovit, protoze zavisela na mnoha faktorech. Jedna iterace spojitého casti tr-
vala nejvyse nékolik minut, coz je v celkovém case zanedbatelné. Césticovy mo-
del dokazal diky paralelizaci na osm vlaken na c¢tyrjadrovém procesoru Intel i7
s hyperthreadingem zpracovat 10° ¢dstic za 15 minut. V ramci jedné iterace jsme
pozadovali 3 - 10° az 10 - 10° ¢astic. Po tieti iteraci jiz nedochdzelo k podstatnym
zménam vysledku. Dalsi iterace slouzily predevsim k ziskani detailnéjsich vysledku.
Do celkové doby vypoctu je potieba zahrnout také pripravu geometrie, konstrukei
vhodné sité metody koneénych prvku a pripadné tupravy v kédu ¢ésticového mo-
delu. Tyto ¢innosti v nékterych ptipadech trvaly delsi dobu nez samotny vypocet.

Ziskané vysledky budou prezentovany na mezinarodni konferenci CIP 09 v Mar-
seille a poslany do tisku do ¢asopisu European Physical Journal - Applied Physic.
Abstrakt je ptilohou diplomové préce.
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Obrazek 8.10: Vizualizace sité metody kone¢nych prvku na nerovném substratu.
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Obrazek 8.11: Velikost elektrického pole nad substratem s nerovnostmi tésného
usporadani (nahote: pole nad nerovnostmi, dole: pole nad mezerou)
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Obrazek 8.12: Prubéh velikosti elektrického pole ve sméru osy z nad substratem
s nerovnostmi tésného usporadani (nahofe: geometrie substratu s vyznacenou po-

lohou vzork)



KAPITOLA 8. HYBRIDNI MODEL VE 3D A JEHO APLIKACE 76

0.01 12000
0.009
10000
0.008
0.007
L 18000
0.006
E 0,005 - Je000 =
N w
0.004
L4000
0.003
0.002
0.001
-
o 2 ¥ ¥ ¥ = |
0 0.002 0.004 0.006 0.008 0.01

% [m]

12000

10000

<8000

r 6000

E[VmT]

F 4000

0 0.002 0.004 0.008 0.008 0.01
% [m]

Obréazek 8.13: Velikost elektrického pole nad substratem s nerovnostmi volného
usporadani (nahote: pole nad nerovnostmi, dole: pole nad mezerou)
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Obrazek 8.14: Prubéh velikosti elektrického pole ve sméru osy z nad substratem
s nerovnostmi volného usporadéani (nahofe: geometrie substratu s vyznacenou po-
lohou vzork)



Kapitola 9
Zaveér

V této praci jsme se vénovali hybridnim metodam modelovani interakce plazmatu
a pevné latky, které nam umoznuji studovat geometricky slozité konfigurace vyza-
dujici plné tfidimenzionalni pristup pii pomérné kratké dobé vypoctu.

V kapitole 6 jsme provedli srovnani riznych metod hybridntho modelovani
se zakladnimi metodami. VSemi metodami byla feSena stejnéd tloha — nekonecnd
valcova sonda v nizkoteplotnim argonovém plazmatu — a byly porovnany vysledky
modelu a doba vypoctu. Zjisténé doby vypoctu hybridnimi modely byly podle
naseho ocekavani vyrazné kratsi nez vypocet ¢asticovym modelem a delsi nez spo-
jitym modelem. Provedli jsme porovnani prubéhu potencidlu a koncentraci elek-
tronu a iontu v pracovni oblasti a dogli jsme k zaveéru, ze se vysledky hybridnich
modelu vyrazné blizi k vysledkum ¢asticového modelu, ktery povazujeme za refe-
rencni.

Na zakladé vysledku srovnani v kapitole 6 a praktickych zkuSenosti pii vyvoji
modelu jsme se rozhodli déle rozvijet itera¢ni hybridni model. Navazali jsme na
praci [23] a vytvorili jsme plné tiidimenziondlni iteracni hybridni model. N&s
model ve srovnani s [23] prinesl fadu inovaci. Spojitd ¢dst je Fesena metodou
konecnych prvka v programu COMSOL Multiphysics. Koeficienty difuze a po-
hyblivosti vystupujici ve spojité ¢asti modelu jsou ziskdvany z casticového ne-
seltkonzistentniho modelu ve velmi husté mftizi, diky které dostavame velmi de-
tailni vysledky predevsim v blizkosti substratu. Ziskani téchto vysledku je vsak
podminéno vysokym poctem castic v ¢asticovém modelu. Toho jsme dosahli kom-
pletnim prepracovanim casticového modelu, ktery je nové tvofen samostatnym
programem v jazyce C+-+ s velmi efektivni paralelizaci, ktera umoznuje plné
vyuziti dostupnych pocitacovych prostiedku.

V kapitole 7 jsme vyvinuty model prezentovali na jednoduchém dvoudimen-
zionalnim pfikladu. Podrobnéji jsme se také vénovali problematice zdroje castic
v ¢asticovém modelu. Ukazali jsme, ze prizpusobeni zdroje podminkam v pracovni
oblasti modelu vede k vyraznému zlepseni vysledku na okraji oblasti.
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Aplikace plné tridimenzionalniho hybridniho modelu jsme uvedli v kapitole 8.
Na zakladé namétenych parametru plazmatu jsme vytvotili model koneéné valcové
sondy s nevodivym uchycenim k aparatuie v nizkoteplotnim plazmatu s drif-
tem. Vysledky vypoctu jsou prezentovany na fadé grafi. Déle jsme model pouzili
k vypoctu stinici vrstvy v okoli rovinného substratu s nerovnostmi ve tvaru polo-
koule. Studovali jsme vliv poloméru ktivosti polokouli a prostorového uspoiadani
predevsim na velikost elektrického pole v bizkosti substratu.

Vyvinuty model budeme déle rozsitovat. Ocekavame, ze model bude vhodny
pro oblast vyssich tlaki. Rozvoj timto smérem je limitovany predevsim casticovou
¢asti modelu. Dale budeme rosifovat model do oblasti multikomponentniho plaz-
matu. Piilohou diplomové prace je publikace z této oblasti.

Vysledky diplomové prace budeme prezentovat na mezinarodnich konferencich
a budeme usilovat o jejich publikaci v odbornych casopisech.
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