Oponentsky posudek k praci ,,Po¢itacové modelovani napousténi
reaktivniho plynu pro vysokovykonové pulzni magnetronové napraSovani
oxidi kovi* Milady Krejcéové

V poslednich nékolika letech pracovnici nasi katedry fyziky vyvinuli novy dimyslny fizeny
systém pro reaktivni depozice pomoci vysokovykonového pulzniho magnetronového
napraSovani (HiPIMS). Tento systém je navrzZen tak, aby se vzidjemné kompenzovaly
problémy, které maji reaktivni naprasovani a HiPIMS oddélené. Vysledkem jsou depozice
hustych stechiometrickych oxidt s depozi¢nimi rychlostmi fadove vétSimi nez v jinych
systémech a moznost depozice oxynitridd, které jiné systémy viibec nejsou schopny pfipravit.
Pro ¢innost systému je dilezity zptisob napousténi kysliku trubi¢kami pied teréem tak, aby
vznikl pfetlak smé&rem k substratu oproti sméru k teréi. BohuZel moZnosti méfit tlak lokalné a
zejména ve vyboji jsou omezené, ale miizeme si pomoci pocitaCovymi simulacemi. Milada ve
své praci udé€lala prvni krok—simulaci proudéni a tlaku kysliku bez vyboje.

Svou praci Milada napsala jasné a piehledné aZ na ob¢asné nevyhnutelné pieklepy a drobné
nepiesnosti; ty, které jsem nasel, pfikladam v ptiloze. V tivodu, tedy prvni kapitole, nejprve
b&hem jedné stranky byla schopna zasadit svoji praci do $irSiho kontextu plazmovych
technologii. V druhé kapitole prokazala znalost sou¢asného stavu méfeni tlaku, reaktivniho
napraSovani s jeho dvéma mody a hystereznim pfechodem, HiPIMS se zpétnym tokem
rozprasenych ionizovanych ¢astic na ter¢ a koneéné zde vyvinutého systému pro reaktivni
HiPIMS. Ve tieti kapitole popisuje metody modelovani proudéni plynu, pfi¢emz se postupné
zaméfila na molekularni reZim a v ném na stochastické metody pfimé simulace Monte Carlo
s popisem vztaht pro srazky molekul mezi sebou a se st€énami a s vysledky z literatury pro
HiPIMS, které vysly 1épe nez kontinualni simulace.

Jadro prace tvoii pata a Sesta kapitola. V paté kapitole Milada nejprve popisuje rizné
softwarové nastroje na vytvofeni geometrie véetn€ vykresu, na vytvofeni vypocetni sit€, na
vlastni simulaci a na vizualizaci vysledki. Je rozumné, Ze si simulaci nejprve vyzkousSela pro
proudéni v trubce, pro n&jZ existuje analytické feSeni. Pak provedla simulaci pro vakuovou
komoru s pfedpoklady a zjednodu$enimi, které pfehledné uvedla na jednom misté€. K tomu
navic rozumné zménila prifez trubi¢ky z kruhového na ¢tvercovy, aby nebyl problém se
sitovanim dvou spojenych valci. Pro oba pfipady, trubka a komora, uvadi prehledné
parametry vypoétu. V Sesté kapitole Milada popisuje a diskutuje vysledky simulace. Pro
proudéni v trubce ziskala vysledky v dobré shodé¢ s analytickym feSenim jakoZto test
samotného postupu. Aby 1épe porozuméla svym vysledkiim pro komoru, studovala postupné
vliv rliznych parametri: pratoku komorou, vzdalenosti mista napousténi od terce, okrajové
podminky tlaku na plasti komory a velikosti oblasti simulace. Vysledky vySly fyzikalné
rozumné: vétsi pritok vede k véts§imu tlaku v komote, vetsi vzdalenost od mista napouSténi
vede k mens§imu tlaku a zvySeni tlaku na okraji vede ke zvySeni tlaku uvnitf o stejnou
hodnotu. Rozsifeni velikosti oblasti simulace vede jen k malé zméné.

K praci mam jen n€kolik drobnych otézek:

1. MuzZes podrobnéji vysvétlit, kde je v DSMC néhodnost? Je n€jaka souvislost
s Metropolisovym MC?

2. Obr. 6.8: Pro¢ nebyla zména teploty taky v testovaci trubce? Tepelnd energie se méni
na kinetickou energii proudéni—neni to v rozporu s druhou vétou termodynamiky?

3. Cekal bych, Ze pfi rozsifeni oblasti poklesne tlak vSude. Prog na substratu naopak
naroste?



Celkové prace splnila vSechny cile, takZe ji doporucuju k obhajob€ a po obhéjeni navrhuju
znamku vyborné¢.
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Ptiloha: Seznam pieklepiti a drobnych nepfesnosti

Str. VI: ,,Ve zvolenych metodéach zpracovani popisuje navrzeni testovaci Glohy - proudéni v trubce a také navrzenim
simulace napousténi reaktivniho plynu do vakuové komory pomoci
metody Direct Simulation Monte Carlo.” M4 byt ,,navrzeni“ i podruhé?

.. Ve vysledcich jsou porovnavany teoretické hodnoty tlaku, rychlosti a pritoku pro proudéni argonu v trubce s hodnotami ze
simulace.” Co jsou ,.teoretické™ hodnoty kdyZ ne ze simulace? MoZna by bylo dobré fict, Ze trubka ma analytické fe3eni:
.....navrzZeni testovaci lohy s analytickym feSenim—proudéni v trubce...” a pak ,,...porovnavany teoretické hodnoty
analytického feSeni pro tlak, rychlost a priitok proudéni argonu v trubce s hodnotami ze simulace.*

,Déle byl studovan vliv pritoku a vzdalenosti napoustéci trubky od terée (substratu) s orientaci otvoru smérem k ter¢i pro
simulaci napousténi reaktivniho plynu (kysliku) do vakuové komory.* Vliv na simulaci? Nebo na vysledky simulace?

Str. IX: ,,A* ma byt ,,Pfiloha A* podle str. 60 nebo ,,Dodatek A“ podle str. 40. Asi by bylo dobré vybrat jedno oznaceni.

Str. 1: ,,Jednim z faktort, ktery uréuje konkrétni stechiometrii produktu, je parcialni tlak
reaktivniho plynu.* M4 byt ,.které uréuji*?

Str. 4: typ I a typ II, kdeZto na obrazku je typ 1 a typ 2.
Str. 5: ,,anoda slouZici pro uzavieni silo¢ar mélo by se fict ,,elektrickych™?
Str. 6: ,,poissoned” ma byt ,,poisoned™.

Str. 8: ,,Rychlost odezvy systému optického emisniho spektroskopu je fadové 10 ms, jinak neni mozné véasné reagovat na
zmény ve vakuové aparatufe.“ MoZn4 Iépe fici ,,jinak by nebylo...*

Str. 9:,,V [10] je popsana detekce obloukt pfi ve vysokovykonovém pulznim magnetronovém naprasovani (viz déle).“ Ma
byt ,,pti* nebo ,,ve*?

»Proud se zastavi odpojenim kondenzatort od civky, a tim se zabrani dal$imu
nabijeni civky od vyboje.“ Mysli§ ,,nabijeni kondenzatorti“? Mozn4 1épe Fict ,,indukce™

Str. 10: ,,Tyto rané HiPIMS zdroje je moZné charakterizovat pomoci maximalniho po&ateéniho napéti v fadech kilovolta
nasledovany poklesem na nékolik stovek voltl, coZ je typické operacni napéti pfi b€Zzném magnetronovém napraovani [9].«
Ma byt ,,nasledovaného®.

Str. 11: ,,PFiklady pouZiti vysokovykonnového reaktivniho pulzniho magnetronového rozprasovani* Sjednotit pocet ,,n*
ve ,,vysokovykonovy“ na riznych mistech prace.

,»Dalsi vyhodou vyuziti HIPIMS je sniZeni teploty substratu b&éhem ptipravy hliniku

ve f4zi k na 430 °C oproti zhruba 1000 °C, kterych je zapotiebi pti chemické depozici

[10].* Mysli8 ,,oxidu hliniku*?

Str. 13: ,,Grafické znazornéni pouZivanych matematickych modelil pro kontinualniho i molekularniho proudéni v zavislosti
na Knudsenovo ¢&isle je zobrazeno na obr. 3.1.“ M4 byt ,,pro kontinudlni i molekularni“ a ,,Knudsenové“?

Boltzmannova rovnice—nepiedpoklada spojité rozdgleni, tj. kontinuum?

Str. 14: Obréazek 3.1, pro¢ je Eulerova rovnice pro mensi hodnotu Kn nez Navier-Stokesova?

Str. 15: ,,Dals$i problém pfi feSeni pfedstavuji poruchy (perturbace).” Mysli§ poruchy vii€i rovnovéaze?



V rovnicich pouzit velké C pro rychlost jako na str. 13.

Rovnice (3.6)...rozvoj do fady v Kn, které je ale velké v molekularnim rezimu. Opét, neznamena to, Ze pro Boltzmannovu
rovnici potfebujeme naopak kontinuum?

Str. 16: Pro¢ maxwellovska rozdé€lovaci funkce déla BGK nelinearni a pro¢ integro-diferencialni?
Str. 17: Pro¢ MD funguje jen pfi vysoké hustot&?

Str. 20: Pro€ je jemnéjsi sit” prostorové nez ¢asove podle (3.12)?—pteklep

,.Divodem je omezeni vzdalenosti, na kterou se srazky odehraji. Ma byt ,,na které*?

,,PIi ptedpokladu nepruZznych sraZek je mozné pouZit napiiklad
Larsenovo-Borgnakkeho model.” M4 byt ,,Larsentv®, tak jako na nésledujici strance?

Str. 21: Index viskozity—<¢im je v&tsi o, tim je v&tsi 1, takZe d klesé rychleji s rychlosti c. Je to tak spravné?

Str. 23:,,V [3] se autoti zabyvali porovnavanim fe$eni ziskané metodou DSMC implementovanou v programovém baliku
OpenFOAM...“ Asi ma byt ,,ziskaného™.

Pro¢ FLUENT da turbulence a DSMC ne?

Str. 26: Co jsou 2D skicy? Co je typ koty a ¢im je n€ktery nejvhodné&jsi? Co jsou modely?

Str. 27: Gmsh vytvafi sit’ sim nebo jsi to udélala ruéné z téch zékladnich tvari?

Str. 28: ,,Programovy balik OpenFOAM vyuZiva objektové orientované programovéni...* M4 byt ,,objektove™?

Rozumim dobfe, Ze OpenFOAM umi jak kontinualni tak molekularni reZim? UZivatel si vybere? DSMC je diskrétni metoda?
Na str. 18 pises, Ze diskretizaéni metody jsou zaloZeny na buné¢nych automatech a nehodi se pro inZenyrské vypocty. Navic
co znamena sit’ pro pohybujici se ¢astice?

,Program poskytuje také nastroje pro tvorbu geometrie a vypocetni sité, ty jsou ale

vhodné pro tvarové jednodussi geomterie. Pro tuto praci byla pouZita moznosti importu

sité generované v programu Gmsh.” Ma byt ,.geometrie” a ,,moZnost“?

,»---Nebo je moZné si vytvotit vlastni pomoci programovaciho jazyka Python.” M4 byt ,,moZné*?

Co je vypodetni vlakno? Porovnavani se téZko déla v ParaView, tak jsi ho délala v Matlabu?

Str. 30: ,,Byla P¥edpokladana trubka o délce 1 metru a praméru 10 cm.“ Ma byt ,,pfedpokladana“. Mozn4 dobré sjednotit
oznaceni jednotek, zda zkratka nebo celé slovo.

Dobré, Ze jsi napfed simulovala néco, pro co je analytické feSeni, tj. trubka.

Str. 31: Co je referenéni teplota v Larsen-Borgnakke modelu? Souvisi n&jak s referenéni rychlosti v (3.13)? Jaky je vztah
mezi Relaxation collision numer a podilem neelastické slozky? Podil = (E"-E))/E;2 Pak nemiize byt 5, tj. vétsi nez 1.

TéZ str. 38: vysvétli nulovou rychlost proudéni na sténé.
Str. 33: dobré, Ze jsi uvedla pfedpoklady pohromadé.
*Str. 34: pro¢ jsi vyuzila rovinu symetrie kolmou na trubku a ne rovnob&Znou? Daly by se vyuZit ob&é?

Rozsifena geometrie: zvétSeni poloméru o 2cm a délky pod ter€ a nad substrat taky o 2 cm? Ale na obr. 5.6 vypadaji ty
vzdalenosti jako rizné. Na obr. 5.7 vypadaji jako stejné.

Str. 35: Jak jsi zvolila ¢islice za desetinnou ¢arkou v kotach? Kviili odmocning z pi?

Str. 40: Pro¢ tlak vychazi systematicky vy38i v simulaci neZ v teorii, kdeZto pro rychlost a priitok se to oto¢i nékde kolem
0,2Pa?

Pro¢ mas v rovnici (6.4) obycejnou derivaci podle x a v dodatku A parciélni?

Pro¢ je zkracen graf teorie, kde spocte§ derivace piesné?



»...kde p a v jsou teoretické prubéhy tlaku a teploty... Mysli§ ,.tlaku a rychlosti*?

Str. 43: .Pfi porovnani obrazki 6.13a a 6.4b (zdmérné

zvolena stejna barevna $kéla) mizeme vidét vyrazny rozdil v parcidlnich tlacich kysliku,

coZ odpovida navy3eni priitoku z 0,5 na 10 sccm.” Je 6.13a tentyZ jako 6.4a? V tom ptipadé neni lepsi se odvolat na 6.4a?
Ale asi nejsou stejné, protoze 6.13a je rozsifend oblast.

Jaky ma vliv pfitomnost Ar na vysledky? Stalo by zato zkusit vypocet jen s kyslikem bez argonu?

Str. 44: je obr. 6.7 dan obr. 6.4 + 2Pa? Tj. je parcialni tlak argonu konstantni?



