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Anotace

Předkládaná diplomová práce se zabývá, v úvodu, shrnut́ım současného stavu tech-

nologie reaktivńıho magnetronového naprašováńı. Stručně procháźı historický vývoj,

moderńı poznatky a problémy naprašovaćıho procesu. V daľśı části práce je popsán

př́ıstup k numerické simulaci transportu reaktivńıho plynu uvnitř vakuové komory

pomoćı Monte Carlo metod. Následně je popsán návrh algoritmu numerické simulace

transportu částic a př́ıslušný užitý matematický model, při uvažováńı pouze kine-

tických interakćı reakčńıho plynu, a zanedbáńı vlivu př́ıtomnosti plazmatu během

naprašovaćıho procesu. Na konci práce jsou prezentovány výsledky simulaćı a dis-

kuze, rozeb́ıraj́ıćı vliv tlaku, velikosti pr̊utoku a vzdálenosti výpusti napouštěćıho

zař́ızeńı reaktivńıho plynu na prostorové rozložeńı hustoty reaktivńıho plynu a

rozložeńı dopad̊u na substrát a terč ve stacionárńım stavu.

Kĺıčová slova

Reaktivńı magnetronové naprašováńı, Monte Carlo metoda, numerická simulace

transportu za ńızkého tlaku



Abstract

The presented diploma thesis, at the beginning, focuses on the theory reactive mag-

netron sputtering. It briefly discusses historical development, modern trends and

possible issues with the application of the technology. In the next part, it describes

a model using Monte Carlo methods for numerical simulation of the problem of

reactive gas transport inside a vacuum chamber. The model assumes only kinetic

interactions between the inert gas and the reactive gas in the vacuum chamber, and

omits effects of plasma discharge induced in the chamber. In the next part, an al-

gorythm, used for the gas transport simulation, is discussed and presented. In the

final chapter, results from the numerical simulations are presented, and influence of

gas pressure, flow rate of the reactive gas and the distance of the reactive gas inlet

from the target are discussed.
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2.1 Reaktivńı magnetronové naprašováńı . . . . . . . . . . . . . . . . . . 2
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2.1.5 Duálńı magnetron . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 8
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5 Výsledky a diskuze 36
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1 Úvod

Depozice založená na plazmovém odpařováńı (
”
Plasma Vapour Deposition“, PVD)

nalezla za dobu své existence široké využit́ı v pr̊umyslu. Stala se běžně už́ıvaným

postupem pro pokrýváńı materiál̊u tenkými vrstvami. Př́ıklady takových tenkých

vrstev jsou vrstvy odolné v̊uči korozi, s ńızkou drsnost́ı, vysokou tvrdost́ı či se spe-

cifickými optickými nebo elektrickými vlastnostmi.

Ač se jedná ekonomicky a vědecky významnou a zaj́ımavou technologii, jed-

notlivé experimenty mohou být časově a finančně náročné. Dı́ky dnes již běžnému

už́ıváńı numerických simulaćı pro odhadováńı potenciálńıch výsledk̊u experimentace

existuje i v této discipĺıně zájem odklánět co největš́ı množstv́ı úkon̊u do této roviny.

O výsledku depozičńıho procesu rozhoduj́ı podmı́nky, za kterých je depozice

prováděna. Je tedy d̊uležité znát přesně, jak na výsledek p̊usob́ı tlak inertńıho pra-

covńıho plynu, tak i připouštěného reaktivńıho plynu, jak se na výsledku projev́ı

mı́sto uvnitř vakuové komory kde je reaktivńı plyn napouštěn, či s jakou rychlost́ı

je reaktivńı plyn do komory čerpán. Pro správné pochopeńı významu jednotlivých

parametr̊u je zapotřeb́ı provést značné množstv́ı experiment̊u. Je tedy výhodné co

největš́ı počet těchto pokus̊u provádět pomoćı numerické simulace.

Smyslem této práce je tak vytvořit matematický model, využ́ıvaj́ıćı Monte Carlo

metodiky, pro daný problém simulace transportu reakčńıho plynu uvnitř vakuové

komory během depozičńıho procesu. Tento model bude poté implementován jako

poč́ıtačový algoritmus, a přispět tak k lepš́ımu poznáńı depozičńıho procesu.
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2 Současný stav problematiky

Tato kapitola je obsahově a tematicky rozdělena na dvě části. V prvńı části je

rozebrán současný stav problematiky reaktivńıho magnetronového naprašováńı, je

krátce popsáno zař́ızeńı pro př́ıpravu vrstev touto metodou a popsány významné

vlastnosti pulzńıho magnetronového naprašováńı.

V druhé části je stručně popsán užitý př́ıstup pro sestrojeńı poč́ıtačového si-

mulačńıho modelu metodou Monte Carlo. Jsou uvedeny základńı vlastnosti MC

př́ıstupu k částicovým výpočt̊um.

2.1 Reaktivńı magnetronové naprašováńı

2.1.1 Historický vývoj magnetronového naprašováńı

Magnetronové naprašováńı je dnes považováno za běžně už́ıvaný proces depozice

tenkých vrstev na substrát. Princip odprašováńı materiálu z terče vlivem dopadu

částic s vysokou energíı je znám již od poloviny devatenáctého stolet́ı, ovšem v

té době teorie značně předb́ıhala technické možnosti doby, předevš́ım z hlediska

udržováńı ńızkého tlaku uvnitř komory. V pr̊uběhu 50. a 60. let dvacátého stolet́ı

se vakuová technika dostala do stadia, kdy aparatury začaly umožňovat dosažeńı

dostatečně ńızkých tlak̊u pro praktické použit́ı.

Základńı myšlenka naprašováńı spoč́ıvá v zapáleńı doutnavého výboje mezi

substrátem a terčem (katodou) za sńıženého tlaku v pracovńı komoře. Ten je zdro-

jem ionizovaných částic, které následně bombarduj́ı terč a odprašuj́ı z něj materiál.

Problém v takovéto sestavě spoč́ıvá v nutnosti použ́ıt vysoké nápět́ı (v řádu kilovolt),

a zejména vysoký tlak pracovńıho plynu (řádově stovky Pa), tak aby docházelo k
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2. SOUČASNÝ STAV PROBLEMATIKY

dostatečné mı́̌re následné ionizaci pracovńıho plynu uvolněnými sekundárńımi elek-

trony a d́ıky tomu se udržel výboj. Vysoký tlak ale zároveň vede větš́ımu k rozptylu

rozprášených atomů a snižuje tak účinnost přenosu atomů z terče na substrát. Pen-

ning [6] navrhl použit́ı magnetronu, tedy katody s magnetickým polem. Magnetron,

uspořádaný tak aby j́ım tvořené magnetické pole navádělo elektrony podél povrchu

terče, značně zvýšil efektivitu ionizace v prostoru nad terčem.

Následuj́ıćı vývoj vedl ke vzniku konvenčńıch magnetronových aparatur v 70. le-

tech, už́ıvaj́ıćıch jeden magnetron až k v́ıcemagnetronovým soustavám v 90. letech,

které zaznamenaly pr̊ulom v pr̊umyslové aplikaci naprašovaćıho procesu. Daľśım

významným milńıkem je zavedeńı tzv. Pulsed Magnetron Sputtering (PMS), pro-

cesu, ve kterém při užit́ı speciálńıho zdroje docháźı k rychlému pulzováńı napět́ı

na magnetronu. Tento př́ıstup řeš́ı některé problémy, které jsou významné např. u

naprašováńı dielektrických vrstev nebo reaktivńıho naprašováńı oxid̊u. [8]

2.1.2 Reaktivńı magnetronové naprašováńı

Mezi významné segmenty technologie magnetronového naprašováńı patř́ı, přibližně

od 80.let minulého stolet́ı, naprašováńı reaktivńı. Význam reaktivńıho magnetro-

nového naprašováńı spoč́ıvá v naprašováńı sloučeninových vrstev, např́ıklad nitrid̊u,

oxid̊u, karbid̊u či jejich kombinaćı. [8; 16].

Reaktivńı naprašováńı může prob́ıhat ve třech základńıch módech, v závislosti

na použitém množstv́ı reaktivńıho plynu: metalickém , přechodném a reaktivńım

(compound). Pro naprašováńı v reaktivńım módu je charakteristická ńızká rychlost

depozice sloučeninových vrstev aDCom v porovnáńı s rychlost́ı depozice kovových

nebo slitinových vrstev aDMe. Poměr aDMe/aDCom je nižš́ı při depozici nitrid̊u(3–4),

ale pro oxidy dosahuje vysokých hodnot(10–15).

Pokles aD v reaktivńım módu je zp̊usoben reakćı reaktivńıho plynu (RG) s povr-

chem odprašovaného terče a následné přeměně ve sloučeninu, např.Ti na TiN nebo

TiO2. V d̊usledku toto zp̊usob́ı sńıžeńı rozprašovaćıho výtěžku (sputtering yield)

γMe > γCom, resp. γTi > γTiN. Dále, v závislosti např. na použitém materiálu a s
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2. SOUČASNÝ STAV PROBLEMATIKY

Obrázek 2.1: a) schéma pr̊uběhu depozičńı rychlosti aD jako funkce pr̊utoku reak-

tivńıho plynu ΦRG, b) schéma pr̊uběhu parciálńıho tlaku reaktivńıho plynu pRG jako

pr̊utoku RG ΦRG, [16]

t́ım se poj́ıćımi parametry (např.koeficient sekundárńı emise), může doj́ıt ke sńıžeńı

výbojového napět́ı UD. Při změně pr̊utoku reaktivńıho plynu je obvykle pozorováno

hysterezńı chováńı procesu (viz. obr. 2.1).

Mı́ra poklesu aD záviśı významně na materiálových vlastnostech materiálu terče,

a na použitém reaktivńım plynu. Pokud je výsledná sloučenina elektrický izolátor,

docháźı nav́ıc ke dvěma daľśım negativńım jev̊um. Neodprašované plochy na terči

(významné předevš́ım pro planárńı magnetrony) se pokrývaj́ı dielektrickou vrstvou,

na kterých se hromad́ı náboj. Při nahromaděńı dostatečně velkého náboje může doj́ıt

ke vzniku mikrovýboj̊u(oblouk̊u), které mohou negativně ovlivnit kvalitu vrstvy.

Obdobně, anoda sestavy se pokrývá dielektrickou vrstvou (problém mizej́ıćı anody).
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2. SOUČASNÝ STAV PROBLEMATIKY

2.1.3 Problémy a omezeńı reaktivńıho magnetronového

naprašováńı

Hystereze

Při reaktivńım naprašováńı lze pozorovat hysterezńı jev (viz. obr. 1). Jeho vznik lze

vysvětlit předevš́ım sńıžeńı rozprašovaćı rychlosti na terči pokrytém sloučeninou. To

zp̊usob́ı sńıžeńı spotřeby reaktivńıho plynu na stěnách komory, což má za následek

zvýšeńı parciálńıho tlaku reaktivńıho plynu v komoře a pokrýváńı stěn komory

sloučeninou. Druhý jev zp̊usob́ı sńıžeńı spotřeby reakčńıho plynu na stěnách ko-

mory, a z toho vyplývaj́ıćı změny parciálńıho tlaku reakčńıho plynu.

Hystereze je př́ıtomna pouze při zapnutém výboji. V metalickém módu

odpov́ıdaj́ıćımu ΦRG v rozmeźı bod̊u A-B je reaktivńı plyn plně spotřebováván re-

akćı na stěnách komory a na povrchu terče. V bodě B dojde k plnému vyrovnáńı

rychlosti spotřeby a rychlosti př́ıtoku plynu do komory. Zvýšeńı rychlosti př́ıtoku

plynu do komory mezi body C-D zp̊usob́ı zvýšeńı parciálńıho tlaku pRG, následné

otráveńı terče a sńıžeńı rychlosti depozice aD. Daľśı zvyšováńı ΦRG vede k lineárńımu

zvýšeńı tlaku, přičemž aD se dále neměńı. Při sńıžeńı tlaku pRG v rozmeźı bod̊u D-E

je přestup do metalického módu částečně zpomalen v rozmeźı C-E. Toto zpomaleńı

je zp̊usoben vrstvou materiálu na povrchu terče, které ještě nebyl odprášený vli-

vem ńızké rozprašovaćı rychlosti. Rozprášené atomy dopadaj́ı na stěny, ale nest́ıhaj́ı

navazovat (getterovat) velké množstv́ı reaktivńıho plynu. [16]

Hystereze je negativńım jevem. Bráńı vzniku MeRGx filmů se stochiometríı x

odpov́ıdaj́ıćı pRG v intervalu B-C. Dále p̊usob́ı nestabilńı naprašováńı při ΦRG v

bĺızkosti přechodu B-C. Maniv et. al [13] navrhl umı́stit mezi terč a substrát mř́ıžku,

přičemž výpust pro argon byla na straně terče a výpust pro RG na straně substrátu.

Tato modifikace ovšem přinesla tři problémy: mř́ıžku je třeba často čistit, bráńı

pr̊uchodu kov̊u k substrátu a sńıžeńı mı́ry bombardováńı rostoućıho filmu plazmatem

pokud je mř́ıžka uzemněna. Př́ıstup s mř́ıžkou je ovšem nepoužitelný pro pr̊umyslové

využit́ı, kde je třeba jednoduchého systému bez překážek. Je tedy třeba hysterezi
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2. SOUČASNÝ STAV PROBLEMATIKY

jako takovou eliminovat, nebo zajistit stabilńı naprašováńı v přechodovém módu.

Jedńım z možných řešeńı kontroly hystereze je použit́ı vysokorychlostńıch čerpaćıch

systémů. Podmı́nku pro eliminaci hysterezńıho jevu lze odvodit z rovnovážného

stavu mezi množstv́ım reaktivńıho plynu vázaného na odprašovaný materiál a

množstv́ım odčerpávaného reaktivńıho plynu z komory [7]

ΦRG = pRGSRG +S ΦRG (2.1)

kde SRG je čerpaćı rychlost reakčńıho plynu vývěvou, SΦRG je tok reakčńıho

plynu spotřebovaný reakćı s rozprášenými atomy na terč. Za podmı́nky

SRG > Sc = max(
∂ΦRG

∂pRG

) (2.2)

kde Sc je kritická čerpaćı rychlost systému, je systém stabilńı.

Přechod z metalického do reaktivńıho módu naprašováńı

Pro podmı́nku SRG > Sc je možné stabilně naprašovat sloučeninové vrstvy. Ve

velkém množstv́ı systémů tato podmı́nka ovšem neńı splněna, předevš́ım v systémech

pro pr̊umyslovou výrobu, nastává v nich tedy hystereze. V těchto systémech lze po-

zorovat skok mezi body B – C, v závislosti na hodnotě pRG. V tomto rozmeźı nelze

naprašovat sloučeninové filmy při konstantńı hodnotě parciálńıho tlaku reakčńıho

plynu.

Experimenty ovšem prokázaly, že pro tyto ’zakázané’ hodnoty pRG odpov́ıdaj́ı

filmy s x=1 a podstechiometrické filmy s x<1. Dále bylo zjǐstěno, že stechiometrické

filmy s x=1 jsou v této oblasti deponovány se značně vyšš́ı rychlost́ı depozice aD.

Existuje tedy zájem, vyvinout systémy, které umožňuj́ı stabilńı nanášeńı vrstev za

těchto podmı́nek.

Skok mezi B-C je velmi ostrý. Je ovšem možné operovat v přechodovém módu,

pokud je systém schopný kontrolovat jak pRG, tak ΦRG. Tohoto je možno doćılit

např́ıklad následuj́ıćımi zp̊usoby: aktivńım ř́ızeńım ΦRG se zpětnou vazbou źıskanou
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2. SOUČASNÝ STAV PROBLEMATIKY

pomoćı Plasma Emission Monitoring (PEM), nebo variaćı ΦAr ve velmi jemných

kroćıch.[16]

Arcing a problém mizej́ıćı anody

Během naprašováńı dielektrických sloučenin se na povrchu terče, mimo hlavńı oblast

bombardováńı ionty, vytvář́ı vrstva sloučeniny, která má nižš́ı rozprašovaćı koefici-

ent a může se elektricky nab́ıjet a následně umožnit vznik mikrooblouk̊u na jej́ım

povrchu. Oba tyto jevy jsou značně nežádoućı. Mikrooblouky zp̊usobuj́ı vystřeleńı

kapiček materiálu terče. To může zp̊usobit vystřeleńı kapiček sloučeniny. Toto může

negativně ovlivnit stechiometrii nanášeného filmu či vytvořit defekty v připravované

vrstvě a ovlivnit jej́ı morfologii. Tento jev je silně nežádoućı zejména u optických a

korozi odolných vrstev [8]. Zároveň mohou kapičky p̊usobit jako kondenzačńı jádra

a zp̊usobit nechtěnou kondenzaci materiálu.

Potlačeńı nebo odstraněńı těchto jev̊u lze řešit dvěma př́ıstupy. Zamezit vzniku

dielektrických vrstev, popř. terč od nich nějak očǐst’ovat. Pokud už dojde k nahro-

maděńı náboje na dielektrické vrstvě, umožnit kontrolovanou disipaci náboje.

Vhodným řešeńım pro neutralizaci náboje je použit́ı duálńıho magnetronu, kdy

jsou v systému umı́stěny dva magnetrony, mezi kterými docháźı k periodické výměně

polarity napět́ı. Pokud je UD záporné, je terč odprašován. Pokud je UD kladné, vlivem

bombardováńı elektrony je dielektrická vrstva vyb́ıjena. Vznik mikrooblouk̊u může

být eliminován, pokud je dielektrická vrstva vybita před t́ım, než náboj dosáhne

kritické hodnoty.

2.1.4 Pulzńı naprašováńı

Pulzńı naprašováńı se jev́ı jako vhodné pro potlačeńı problémů spojených s

naprašováńım dielektrických vrstev. Během pulzńıho naprašováńı se použ́ıvá zdroj

stejnosměrného napět́ı (DC), přičemž pr̊uběh napět́ı dávaného zdrojem je upraven

do obdélńıkových pulz̊u.

V intervalu zapnutého pulzu (pulse-on) je na terč přivedeno záporné napět́ı

7
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Obrázek 2.2: Schéma pr̊uběhu napět́ı během obdélńıkových pulz̊u při pulzńım

naprašováńı: a) unipolárńı, b) bipolárńı asymetrické(Upulse−on > Upulse−off), c) bi-

polárńı symetrické(Upulse−on = Upulse−off)

Upulse−on a materiál terče je odprašován. Délka trváńı zapnutého pulzu je dána tak,

aby se na dielektriku nestačilo nahromadit množstv́ı náboje vyšš́ı, než je kritická

hodnota a nedošlo k vytvořeńı mikrooblouku. V režimu intervalu vypnutého pulzu

(pulse-off) je napět́ı na terči bud’ úplně vypnuto (= 0 V, unipolárńı mód), nebo je

naopak na terč přivedeno kladné napět́ı (> 0 V, bipolárńı módy), většinou kolem

10 V. V módu vypnutého pulzu je tak zabráněno daľśımu hromaděńı náboje na

dielektriku, a ten je neutralizován dopadem elektron̊u z plazmatu. V závislosti na

frekvenci zdroje f lze formulovat podmı́nku na zabráněńı vzniku oblouk̊u při kritické

frekvenci fcr

fcr =
Ji

εiε0EB

(2.3)

kde EB, εi, ε0, Ji jsou dielektrická pevnost nevodivé vrstvy na terči, relativńı per-

mitivita vrstvy, permitivita vakua a proudová hustota na terči během pulzu (pulse-

on) [16].

2.1.5 Duálńı magnetron

Jak bylo zmı́něno výše, duálńı magnetron je jedno z perspektivńıch zař́ızeńı a úspěšně

se použ́ıvá např. při depozici nanokompozit̊u, oxidových a v́ıcefázových vrstev. Mezi

hlavńı výhody patř́ı potlačeńı efektu mizej́ıćı anody, zvýšeńı rychlosti depozice a

8
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Obrázek 2.3: Schéma zapojeńı duálńıho magnetronu

možnost lepš́ı kontroly nad složeńım deponované vrstvy.

V depozičńı komoře jsou umı́stěny dva magnetrony, natočené ke společnému

substrátu. V ’pulse on’ módu magnetronu 1 se pulzńım zdrojem na magnetron 1

přivád́ı záporné napět́ı, a na magnetron 2 bud’ nulové nebo kladné napět́ı. Terč na

magnetronu 1 je rozprašován, magnetron 2 slouž́ı jako anoda. Po skončeńı pulzu na

prvńım magnetronu se role a polarity magnetron̊u prohod́ı, magnetron 1 je anoda a

terč na magnetronu 2 je odprašován. Jelikož se tento stav neustále stř́ıdá po celou

dobu naprašovaćıho procesu, docháźı k odprašováńı materiálu z obou magnetron̊u,

č́ımž zároveň docháźı k čǐstěńı obou magnetron̊u. Efektivně tak jde odstranit jev

mizej́ıćı anody, jelikož dielektrická vrstva je během záporného pulzu z magnetronu

odprášena.

V př́ıpadě použit́ı terč̊u z r̊uzných materiálu lze deponovat kompozitńı vrstvy.

Individuálńım nastaveńım na jednotlivých magnetronech lze kontrolovat r̊ust kom-

pozitńı vrstvy na substrátu, a ovlivňovat jej́ı složeńı. Je možné tak nanášet např.

dvoufázové krystalické systémy. Pokud jsou oba terče ze stejného materiálu, rychlost

depozice nav́ıc vzroste oproti systému s pouze jedńım magnetronem.

9
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2.2 Programovaćı jazyk Fortran a metody Monte

Carlo

Tato sekce stručně poṕı̌se vlastnosti a užit́ı programovaćıho jazyka Fortran, který

byl zvolen pro vytvořeńı simulačńıho programu pro napouštěńı plynu do vakuové

komory. Dále budou stručně rozebrány principy Monte Carlo metodiky.

2.2.1 Fortran

Jméno Fortran vzniklo jako zkrácenina ’Formula-Translation’. Kompilátor s t́ımto

jménem byl v roce 1957 vydán firmou IBM pro užit́ı v poč́ıtač́ıch v matematických

a vědeckých výpočtech. Od svého vydáńı prošel Fortran několika významnými revi-

zemi, předevš́ım verze Fortran77, Fortran90 a Fortran2003, přičemž posledńı revize

vyšla v roce 2008 jako Fortran2008. V pr̊uběhu let se postupně přidávaly rozš́ı̌reńı,

nové funkce a postupně odprošt’ováńı od svých základ̊u jazyka psaného na děrných

št’́ıtćıch. V současné době se jedná o moderńı a rychlý jazyk, podporuj́ıćı jak pro-

cedurálńı tak objektově orientované programováńı [15].

2.2.2 Metody Monte Carlo

Monte Carlo metody jsou široký soubor matematických algoritmů, založených na

náhodném vzorkováńı pravděpodobnostńıch jev̊u daného systému. MC př́ıstup

umožňuje, při znalosti pravidel systému na mikroskopické úrovni simulovat chováńı

a časový vývoj tohoto systému na makroskopické úrovni. Jedná se sérii výpočt̊u (po-

kus̊u) obsahuj́ıćı určitou mı́ru náhodnosti. Při dostatečném počtu opakováńı těchto

pokus̊u dostáváme statistický soubor výsledk̊u, který nám dává informaci o makro-

skopickém chováńı systému. [1].

Historie metod Monte Carlo

Jako prvńı aplikaci myšlenky použit́ı vzorkováńı náhodného jevu se považuje tzv.

Buffonova jehla. Hrabě Buffon navrhl pokus, kdy se paṕır s rovnoběžnými linkami
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Obrázek 2.4: Simulace Buffonova pokusu s 50 jehlami [1]

vzdálenými od sebe d opakovaně házela jehla o délce L, za podmı́nky d > L.

Pravděpodobnost, že jehla dopadne tak, že protne linku je

p =
2L

πd
. (2.4)

Později, Laplace navrhl, že lze t́ımto zp̊usobem vypoč́ıtat hodnotu konstanty

π, ač se jednalo o poněkud zdlouhavý proces[1]. Prvńı moderńı užit́ı metod Monte

Carlo spadá do čtyřicátých let minulého stolet́ı, kdy John von Neumann a Stanislaw

Ulam využili MC př́ıstup pro výpočty ve výzkumu jaderných zbrańı, který prob́ıhal

v Los Alamos. Zde také tento př́ıstup dostal své jméno, na počest Ulamova strýce

který si s oblibou p̊ujčoval peńıze od př́ıbuzných a následně je obratem prohrál,

neboli
”
just had to go to Monte Carlo“.

Von Neumann myšlenku statistického př́ıstupu k problémům, se kterými se

tamńı výzkum setkal, vyjádřil v dopise Robertu Richtmeyerovi. Na počátku je koule

štěpného materiálu. Dále uvažujme množstv́ı neutron̊u v nějaké počátečńı distribuci

prostorem a rychlostmi. Ćılem je sledovat vývoj velkého množstv́ı individuálńıch

řetězových reakćı neutron̊u, s uvážeńım rozptylových, absorpčńıch, fúzńıch a

únikových jev̊u.
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V každém kroku je nutné udělat soubor rozhodnut́ı, založených na statistických

pravděpodobnostech systému vzhledem k jeho fyzikálńım a geometrickým vlastnos-

tem. K prvńım dvěma rozhodnut́ım dojde v t = 0, kdy je danému neutronu přidělena

určitá rychlost a určitá pozice v prostoru. Daľśım rozhodnut́ım je pozice ve které

dojde k daľśı srážce a vlastnosti této srážky. Pokud při této srážce dojde ke štěpeńı,

muśı doj́ıt k rozhodnut́ı, kolik neutron̊u bude štěpnou reakćı uvolněno, přičemž pro

každý z uvolněných neutron̊u muśı být určeny hodnoty rychlosti a pozic, stejným

zp̊usobem jako pro neutron na začátku procesu. Pokud při kolizi nedojde ke štěpné

reakci, ale k odrazu, neutron má po odrazu upravenou hybnost podle př́ıslušných

statistických funkćı pro odraz. Pokud neutron přejde do nového prostřed́ı, je nutné

upravit vlastnosti daných statistických funkćı tak, aby správně popisovaly chováńı

neutronu uvnitř nového média. T́ımto zp̊usobem je možné vytvořit časový vývoj

života neutronu, přičemž tento postup je postupně aplikován na všechny neutrony

v souboru, dokud neńı možné si utvořit statistický pohled na daný systém [14].

Tuto filozofii př́ıstupu k simulaci systému částic lze dobře aplikovat i mimo jader-

nou fyziku. Dı́ky úspěchu, který s t́ımto řešeńım Ulam a von Neumann přinesli, byla

metoda s t́ım, jak se rozv́ıjely možnosti poč́ıtač̊u (a společně s t́ım i ostatńımi nume-

rické př́ıstupy) postupně rozšǐrována do daľśıch vědńıch discipĺın. Monte Carlo me-

tody je možné použ́ıt prakticky v jakékoliv aplikaci využ́ıvaj́ıćı pravděpodobnostńı

interpretaci. V dnešńı době je tak možné Monte Carlo př́ıstupy naj́ıt v matematice,

fyzice, biologii, umělé inteligenci či poč́ıtačové grafice.

Generováńı pseudonáhodných č́ısel

Součást́ı každého Monte Carlo výpočtu, d́ıky jejich statistické povaze, je určitý

náhodný prvek, který je jakýmsi
”
srdcem“ celého procesu. Využit́ı náhodných hod-

not je právě to, co imituje stochastickou povahu skutečných
”
náhodných“ pro-

ces̊u prob́ıhaj́ıćıch v reálné př́ırodě. Implementace Monte Carlo metod tedy položila

d̊uležitou otázku: jak spolehlivě generovat náhodná č́ısla?

Je třeba si uvědomit úskaĺı
”
pravého“ generátoru náhodných č́ısel, a z toho

12
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plynoućıch d̊uvod̊u použ́ıváńı tzv. generátor̊u pseudonáhodných č́ısel. Je možné

náhodná č́ısla určovat např́ıklad z šumu uvnitř vhodného elektrického obvodu, nebo

z rozpadu radioaktivńıch prvk̊u. Pot́ıž s takovými aplikacemi je dvoj́ı. Je neprak-

tické taková zař́ızeńı propojit s poč́ıtačem. Alternativou je uchovávat velká pole

takto vygenerovaných č́ısel, a je pravdou že se dř́ıve vydávaly sborńıky náhodných

č́ısel, ale i tak se jedná o nepraktické řešeńı pro užit́ı v poč́ıtačových výpočtech.

Nejd̊uležitěǰśım negativem takovéhoto př́ıstupu je ovšem opakovatelnost a reprodu-

kovatelnost výpočt̊u. Zdrojový kód je psán člověkem, a i nejzkušeněǰśı programátor

se může dopustit chyby v syntaxi kódu. Po dokončeńı programu tedy přicháźı na

řadu testováńı a odhaleńı možných chyb, a je tak nutné být schopen výpočet zo-

pakovat a sledovat sekvenci krok̊u které vedly do bodu kde docháźı k chybě v pro-

gramu. Daľśım významným faktorem je samotné množstv́ı nezbytných náhodných

hodnot během jednoho Monte Carlo výpočtu, běžně zasahuj́ıćı do deśıtek milion̊u.

Je mnohem snazš́ı vygenerovat toto množstv́ı dle potřeby, než uchovávat tabulku

náhodných č́ısel takovýchto rozměr̊u.

Generátor pseudonáhodných č́ısel je algoritmus, jehož výstupem je množina č́ısel

s vlastnostmi podobnými množině náhodných č́ısel. Výstupńı pseudonáhodná sek-

vence záviśı na určitém počátečńım nastaveńı algoritmu, zvaném
”
seed“, a tud́ıž neńı

skutečně náhodná. Seed jako takový může obsahovat skutečně náhodné veličiny, a lze

tak zabránit reprodukci stejných množin pseudonáhodných č́ısel, což je významný

jev předevš́ım v kryptografické aplikaci.

Daľśı významnou vlastnost́ı generátoru je jeho periodicita, tedy maximálńı délka

množiny vygenerovaných pseudonáhodných č́ısel bez opakováńı. Pokud počet vnitřńıch

stav̊u generátoru je n bit̊u, potom délka periody tohoto generátoru nemůže být deľśı

než 2n výsledk̊u.

Mezi nejběžněǰśı generátory pseudonáhodných č́ısel patř́ı lineárńı kongruentńı

generátor(LCRNG). Je založen na rekurentńım vzorci

Xn+1 = (aXn + c) mod m, (2.5)
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přičemž pro poč́ıtač s 32-bitovou architekturou, podporuj́ıćı dvojkový doplňek,

ho lze zapsat jako

Xn+1 = mod (aXn + c, 232). (2.6)

a je zde tzv.
”
magické č́ıslo“, a c liché č́ıslo. Takto popsaný generátor generuje

32 bit̊u dlouhý string náhodných bit̊u Xn+1 z předchoźıho výpočtu Xn. Po součtu

nebo násobeńı, bity vyšš́ıho řádu než 32 jsou ztraceny, a bývaj́ıćı bity jsou smı́chány

do pseudonáhodného stavu. Všechny operace uvažuj́ı Xn+1, Xn, a a c jako 32-bitová

celá č́ısla.

”
Magická“ konstanta a je určena experimentálně z předchoźıho výzkumu. Mezi

doporučované hodnoty patř́ı a = 663608941 a a = 69069.

Pokud je c liché č́ıslo, délka cyklu generátoru je 232, tedy přibližně 4 miliardy.

Efektivně tak vzniká dostatečný rozsah náhodných celých č́ısel. Pokud je c = 0,

LCRNG přecháźı na multiplikativńı kongruentńı generátor náhodných č́ısel(MCRNG),

s délkou cyklu 230, čili zhruba 1 miliarda. MCRNG je oproti LCRNG rychleǰśı,

protože neopotřebuje operaci vyhledáváńı a součtu celých č́ısel. Seed, X0, může být

libovolné celé č́ıslo pro LCRNG. Pro MCRNG je nutné použ́ıt liché celé č́ıslo. Běžně

se použ́ıvá dostatečně velké liché č́ıslo, nebo dostatečně velké prvoč́ıslo.

Výstup algoritmu je běžně převáděn na reálná č́ısla rovnoměrně rozložená v

intervalu (0, 1). Tento převod se běžně provád́ı jako

rn = 1/2 +Xn/2
32. (2.7)

Je ovšem vhodné si uvědomit, že takovýto zápis dá rozsah 0 <= rn < 1, vlivem

asymetrického rozděleńı celých č́ısel: v záporné části Xn je o jednu hodnotu v́ıc než

v kladné, a je třeba dle toho upravit implementaci generátoru náhodných č́ısel.

Použit́ı Monte Carlo metod při simulaci naprašováńı tenkých vrstev

V současné době se při simulaćıch pohybu a interakćı iont̊u uvnitř terče použ́ıvá

rodina programů vycházej́ıćı z programů TRIM(
”
transport of ions in matter“) a
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SRIM(
”
stopping and range of ions in matter“), který obsahuje funkcionalitu TRIMu

a rozšǐruje j́ı o daľśı funkce. Pro simulaci transportu iont̊u v prostoru se započteńım

vlivu binárńıch srážek je už́ıván program SIMTRA. Je běžné použ́ıvat tyto softwary v

tandemu, např použ́ıt SRIM pro výpočet rozděleńı vektor̊u rychlost́ı rozprašovaných

částic, a tuto informaci poté předat do programu SIMTRA pro simulaci jejich trans-

portu plynnou fáźı. [12; 17]

SRIM umožňuje výpočet dopad̊u a zastaveńı iont̊u v pevné látce pro ionty s

energíı do 2 GeV/amu. Program použ́ıvá aproximaci binárńıch srážek mezi dopa-

daj́ıćım iontem a atomy pevné látky. Výpočet je efektivńı d́ıky užit́ı statistických al-

goritmů, d́ıky kterým lze pohyb iont̊u poč́ıtat jako soustavu skok̊u mezi vypoč́ıtanými

mı́sty koliźı. Tato data jsou poté zpr̊uměrována přes př́ıslušnou dráhu mezi skoky.

Během koliźı maj́ı atom a ion Coloumbický potenciál, včetně výměnné a korelačńı

interakce mezi překrývanými elektronovými obaly. Iont má uvažované interakce na

velkou vzdálenost, které zp̊usobuj́ı elektronové excitace a vznik plasmon̊u uvnitř

terče. Tyto jsou popsané jako celkový popis kolektivńı elektronové struktury terče

a meziatomových vazeb při započet́ı výpočtu. Rozložeńı náboje iont̊u uvnitř terče

je popsán jako velikost efektivńıho náboje iont̊u, včetně rychlosti iont̊u závislé na

náboji a celkového elektronového moře terče.

TRIM umožňuje simulováńı komplexńıch terč̊u až o osmi vrstvách tvořených

z r̊uzných sloučenin. Program vypoč́ıtá výslednou 3D distribuci iont̊u a všechny

př́ıslušné kinetické jevy p̊usob́ıćı ztrátu energie iontu: poškozeńı terče, odprašováńı,

ionizaci a produkci foton̊u. Všechny atomové kaskády v terči jsou detailně sledovány.

Program umožňuje přerušeńı simulace v jakémkoliv momentu a pokračováńı později.

Dále umožňuje práci s vykresleńım źıskaných dat a jejich analýzu. [21]

SIMTRA je program založený na generováńı testovaćıch částic pro Monte Carlo

výpočty, vyvinutý pro simulace toku kovových částic během magnetronového

naprašováńı. Pohyb částic, generovaných z počátečńıch podmı́nek pozice, energie a

směru pohybu, z povrchu terče, je sledován dokud neprotnou uživatelem definova-

nou plochu, ohraničuj́ıćı sledovanou oblast. Software umožňuje nastavit parametry
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geneze částic a jejich transport plynnou fáźı, např. počátečńı energii, úhlovou dis-

tribuci, difuzi plynu. Program také umožňuje uživateli vybrat z několika možných

interakčńıch potenciál̊u binárńıch srážek částic. [17]

Pro výpočty rozprašovaćıho výtěžku (sputtering yield) během naprašováńı tenkých

vrstev se použ́ıvá varianta TRIMu SDTrimSP. Předpona SD znamená zkratku
”
static-

dynamic“, tedy že program umožňuje jak statické tak dynamické výpočty. Př́ıpona

SP znamená
”
sputtering yield“, tedy že program obsahuje funkce pro výpočty naprašovaćıch

proces̊u. Program SDTrimSP už́ıvá metod Monte-Carlo k výpočt̊um binárńıch koliźı

v amorfńıch materiálech. Program je spojeńım předchoźıch programů TRIM a TRI-

DYN. Program je vhodný pro všechny systémy pro které je dostupný kompilátor

Fortranu 90 a knihovna MPI (Message Passing Interface).

SDTrimSP je Monte-Carlo program, předpokládaj́ıćı amorfńı (náhodnou) struk-

turu terče, při nulové teplotě a nekonečné ploše povrchu terče. Aproximace binárńı

koliźı je pak použita pro řešeńı atomárńıch koliźı mezi dopadaj́ıćımi atomy a atomy

terče. Toto znamená, že změna ve směru pohybu vlivem kolize je dána asympto-

tami skutečné pohybové trajektorie. Pro toto vyhodnoceńı je třeba zvolit interakčńı

potenciál pro zjǐstěńı odrazového úhlu pohybuj́ıćıho se atomu a úhel zpětného rázu

atomu uvedeného do pohybu. Následně je možné spoč́ıtat ztrátu energie vlivem od-

razu a zpětného rázu. Dále ztráćı pohybuj́ıćı se atom energii vlivem interakce s

elektrony terčového materiálu (ztráta vlivem neelastické srážky). Program pak sle-

duje implantované a odražené atomy v 3-D dokud jejich energie neklesne pod určitou

úroveň (standardně 5 eV), nebo neopust́ı terč. Program obsahuje databázi prvk̊u,

ve které jsou uloženy všechny potřebné udaje pro výpočty, jako např. atomová č́ısla,

hmotnosti prvk̊u, hustoty prvk̊u v pevném a kapalném stavu, povrchové vazebné

energie a daľśı. [4]
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3 Ćıle diplomové práce

1. Studium literatury o reaktivńım magnetronovém naprašováńı a literatury o

simulaci transportu částic metodou Monte Carlo.

2. Navrhnout a vytvořit poč́ıtačovou simulaci (metodou Monte Carlo) napouštěńı

reaktivńıho plynu k terči nebo substrátu použ́ıvaného v systémech pro reak-

tivńı magnetronové naprašováńı vrstev.

3. Provést simulace napouštěńı reaktivńıho plynu k terči a substrátu. Vypoč́ıtat

tok reaktivńıho plynu na terč a substrát v závislosti na poloze a orientaci

napouštěćı trubičky. Provést diskusi výsledk̊u s ohledem na limity použité

metody.
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4 Návrh programu pro simulaci

napouštěńı reaktivńıho plynu

využ́ıvaj́ıćı Monte Carlo metody

Tato kapitola popisuje návrh programu, který byl vytvořen pro provedeńı výpočt̊u

potřebných ke splněńı ćıl̊u této práce. Popisuje zvolenou logiku řešeńı úlohy simu-

lace pohybu částic reakčńıho plynu, vstupy a výstupy programu, a předpoklady na

kterých je program založen.

4.1 Definice a předpoklady úlohy

Program, který je jedńım ze zadaných ćıl̊u této práce, má za úkol simulovat transport

reaktivńıho plynu uvnitř depozičńı aparatury. Vzhledem k implementaci problému

pomoćı Monte Carlo metody bylo nutné přijmout některá zjednodušeńı simulo-

vaného fyzikálńıho problému.

Aparaturou je zde myšlena vakuová komora obsahuj́ıćı magnetron(terč) a substrát.

Do vakuové komory je nereaktivńı plyn (argon) přiváděn klasicky napouštěćım ot-

vorem na stěně komory, zat́ımco reaktivńı plyn (kysĺık) je přiváděn před terč po-

moćı tenkých trubiček z korundu. Rozměry vakuové komory, umı́stěńı otvor̊u na-

pouštěćıch trubiček, terče a substrátu odpov́ıdaj́ı depozičńımu systému použitému

v . [20], [19].

Během naprašováńı tenkých vrstev je prostor uvnitř aparatury vyplněn pra-

covńım plynem (Ar). Tlak plynu je čerpaćım zař́ızeńım udržován na konstantńı
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4. NÁVRH PROGRAMU

hodnotě. V rámci výpočt̊u programu, který je součást́ı této práce, nejsou tyto jevy

uvažovány a program tak uvažuje tlak pracovńıho plynu rovnoměrně rozložený po

celém simulovaném prostoru.

Uvnitř komory pomoćı magnetronu vytvořeno magnetické pole. V tomto prostřed́ı

se poté zapáĺı doutnavý výboj, který je zdrojem ionizovaných částic reaktivńıho

plynu. Ty jsou poté napět́ım naváděny na katodu magnetronu, kde bombarduj́ı terč

a do prostoru z něj odprašuj́ı materiál, který následně kondenzuje do vrstvy na

protilehlém substrátu.

Při simulaci transportu reaktivńı plynu byly zanedbány interakce souvisej́ıćı

s př́ıtomnost́ı plazmatu, elektrického napět́ı a magnetického pole. Uvnitř reálné

aparatury může docházet k jev̊um, které lokálně ovlivňuj́ı tlak pracovńıho plynu

(zřed’ováńı před terčem vlivem rozprášených atomů terče). Metoda se omezuje se

pouze na modelováńı interakćı molekul reaktivńıho plynu s pracovńım plynem a s

dopadem molekul reaktivńıho plynu na povrch terče a substrátu. Neuvažuje tedy

např. disociaci a ionizaci částic.

Uvažovaný model uvažuje tyto interakce molekul reaktivńıho plynu:

1. Srážka molekuly reaktivńıho plynu(O2) s atomem pracovńıho plynu(Ar) podle

metodiky převzaté z [9] a [2].

2. Dopad molekuly reaktivńıho plynu na povrch terče/substrátu. V závislosti

na pravděpodobnostńım rozděleńı dané hodnotou sticking koeficientu dojde

k jedné ze dvou situaćı: částice se chemisorbuje na povrch, nebo se odraźı s

energíı danou teplotou na povrchu.

3. Částice ztrat́ı energii v takové mı́̌re, že ji je možné uvažovat jako termalizo-

vanou. V rámci použitého modelu toto nastává poklesem energie částice pod

danou hodnotu vlivem srážek s pracovńım plynem, dopadem na stěny vakuové

komory nebo po daném množstv́ı srážek s pracovńım plynem.

Daľśım ćılem této práce je převźıt takto definovaný matematický model a s jeho

pomoćı provést sérii výpočt̊u zaměřených na sledováńı dopad̊u molekul O2 na terč
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4. NÁVRH PROGRAMU

Obrázek 4.1: Vzor simulované geometrie - komora pro reaktivńı magnetronové

naprašováńı. Převzato z [10].
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4. NÁVRH PROGRAMU

Obrázek 4.2: Schéma geometrických parametr̊u simulovaného systému.
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pro r̊uzné vzdálenosti otvoru napouštěńı reaktivńıho plynu a pro r̊uzné hodnoty

pr̊utoku reaktivńıho plynu proud́ıćıho otvorem. Výsledky těchto výpočt̊u a jejich

diskuze jsou prezentovány v 5. kapitole této práce.

4.2 Algoritmus programu

V rámci úkol̊u této práce byl výše uvedený matematický model implementován

do výpočetńıho programu v programovaćım jazyce FORTRAN. V této části jsou

popsány jednotlivé kroky výpočtu numerické simulace transportu částic reaktivńıho

plynu uvnitř vakuové komory. Samotný zdrojový kód programu a zkompilovaný

program je umı́stěn na CD, které je př́ılohou k této práci.

Po spuštěńı programu souborem ’main.exe’ program v prvńım kroku vyhledá

soubor ’vstup.txt’, který obsahuje parametry popisuj́ıćı simulaci, kterou má program

provést. Konkrétńı popis parametr̊u výpočtu a formátováńı souboru ’vstup.txt’ je

rozepsán v části 4.3.1 této práce.

Počátečńı generováńı částic

Po načteńı počátečńıho nastaveńı program vygeneruje zadané množstv́ı částic reak-

tivńıho plynu v počátečńı pozici. Program uvažuje dva otvory napouštěćı trubičky

reaktivńıho plynu. Na každé výpusti se tak vygeneruje polovina zadaného množstv́ı

simulačńıch částic. Složky vektoru rychlosti částic na výpusti jsou

v1 = fB(T,mrg), (4.1)

v2 = fB(T,mrg), (4.2)

v3 = O ·
(

fB(T,mrg) +
q

2pvA

)
, O · v3 ≥ 0 (4.3)

kde T je teplota kysĺıku přiváděného do napouštěćı trubičky, q je celkový pr̊utok

kysĺıku (pV proud) trubičkami (ve výrazu pro rychlost je jedna polovina, protože

pr̊utok je rozdělen do dvou otvor̊u), pv je tlak u výpust́ı, A je plocha otvoru výpust́ı

a O je parametr otočeńı výpust́ı (1 k substrátu, -1 k terči). fB je funkce vracej́ıćı
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hodnotu rychlosti generovanou s pomoćı náhodného č́ısla z jednorozměrného Bolt-

zmannova rozděleńı rychlost́ı

fB(T,mrg) =
erf-1(2U − 1)√
mrg/(2kBT )

, U ∈ [0,1], (4.4)

kde erf−1 je inverzńı chybová funkce, mrg je hmotnost molekuly reaktivńıho

plynu, kB je Boltzmannova konstanta, U je náhodné č́ıslo a T je teplota plynu.

Termalizace a chemisorbce

Z hlediska vnitřńıho chodu a výpočetńı logiky program nerozlǐsuje mezi chemisorbćı

a termalizaćı. V obou př́ıpadech je částici nastavena nulová energie, resp. nulová

rychlost a částice neńı dále sledována během výpočtu. Program provád́ı kontrolu

energie částice na začátku hlavńıho cyklu, a neprovád́ı výpočet transportu částic s

nulovou energíı, č́ımž urychluje výpočet.

Hlavńı cyklus programu

Po vygenerováńı rychlost́ı všech částic program přejde k hlavńımu cyklu, který zpra-

covává výpočet rovnic popisuj́ıćıch transport molekul reaktivńıho plynu uvnitř ko-

mory. Hlavńı cyklus lze rozložit na tyto kroky:

1. Vygenerováńı rychlosti atomu Ar jako srážkového partnera.

2. Výpočet dráhy molekuly reaktivńıho plynu do daľśı srážky s vygenerovaným

partnerem, v závislosti na rychlosti srážkového partnera a rychlosti molekuly.

3. Kontrola, zda-li přesunem do bodu srážky nedošlo ke kolizi molekuly reak-

tivńıho plynu se stěnami vakuové komory nebo k dopadu na terč či substrát.

4. Srážka a výpočet rychlosti molekuly reaktivńıho plynu po srážce.

Zároveň je hlavńı cyklus součást́ı dvou daľśıch cykl̊u, které kontroluj́ı intervaly

ukládáńı mezivýsledk̊u a celkovou dobu běhu simulace. Na konci každého cyklu

hlavńıho výpočtu pro danou částici program porovná vnitřńı dobu běhu simulace
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pro momentálně simulovanou částici s parametrem delta t. Pokud se simulačńı čas

pro částici rovná nebo převyšuje delta t, hlavńı cyklus se již neopakuje, mı́sto toho

se ulož́ı hodnota simulačńıho času převyšuj́ıćı delta t pro danou částici a pozice

částice v čase delta t. Výpočet přejde na simulaci daľśı částice, dokud simulace ne-

proběhne pro celý soubor částic. Výpočet tak postupně posune všechny částice v

čase o hodnotu kroku delta t simulačńıho času.

Následně program do souboru zaṕı̌se pozice, složky vektoru rychlosti a počet

srážek pro všechny částice. Po dokončeńı zápisu program zkontroluje, zda-li celková

uběhlá simulačńı doba nepřekročila parametr delka vypoctu. Pokud ano, program se

ukonč́ı, pokud ne, dojde k daľśımu výpočtu transportu částic o délku času delta t.

Vývojový diagram běhu programu je vyobrazen na obrázku 4.4.

Kolize částice s terčem či substrátem

Program použ́ıvá pro detekci kolize částice s terčem a substrátem následuj́ıćı postup:

1. Kontrola z-složky pozice částice před a po proběhnut́ı hlavńıho cyklu. Pokud na

začátku hlavńıho cyklu byla částice nad terčem a po skončeńı pod terčem (resp.

pod a nad substrátem), proces pokračuje bodem 2. V opačné př́ıpadě částice

nemohla kolidovat s kontrolovanou plochou, a kontrola dále nepokračuje.

2. Kontrola, zda-li dráha částice v momentě, kdy procházela z-hladinou kontrolo-

vané plochy, zároveň protla uvažovanou kruhovou plochu terče, resp. substrátu.

Pokud ano, částice dopadla na terč či substrát, a proces pokračuje bodem 3.

Pokud ne, částice nedopadla na kontrolovaný objekt, a kontrola dále nepo-

kračuje.

3. Rozhodnut́ı, zda-li částice chemisorbovala na povrch, nebo se od povrchu od-

razila, v závislosti na nastavené hodnotě sticking koeficientu. Pokud se chemi-

sorbovala, jsou složky jej́ıho vektoru rychlosti nastaveny na nulovou hodnotu,

resp. jej́ı kinetická energie je nastavena na nulovou hodnotu, a částice se dále v

pr̊uběhu simulace již nepohybuje. Pokud se částice odrazila, je j́ı vygenerován
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nový vektor rychlosti podle rovnic (4.20) - (4.25), a pokračuje výpočet jej́ıho

transportu uvnitř komory.

4. Uložeńı informaćı o dopadu (mı́sto, energie, odraz/chemisrobce) do soubor̊u

’matice dopadu terc.txt’, resp. ’matice dopadu subs.txt’.

Úpravou vstupńıch parametr̊u v souboru ’vstup.txt’ lze měnit velikost a pozici

terče a substrátu.

Kolize se stěnami vakuové komory

Program definuje prostor uvnitř simulované vakuové komory parametricky, přičemž

částice muśı splňovat podmı́nku na pozici uvnitř tohoto prostoru. Pokud tento pro-

stor opust́ı, je to analogie s dopadem na stěnu komory. Taková částice je považována

za termalizovanou, a je j́ı nastavena nulová rychlost.

4.3 Detaily matematického modelu

4.3.1 Výpočet času do srážky

Kolize mezi atomem Ar a molekulou O2 jsou považovány za náhodný proces, cho-

vaj́ıćı se podle Poissonova rozděleńı. Dráha částice do daľśı srážky λ∗ je tedy źıskána

vzorkováńım tohoto rozděleńı za pomoćı náhodného č́ısla

λ∗ = λ ln(1/U), U ∈ [0,1], (4.5)

kde U je náhodné č́ıslo z intervalu (0,1) a λ je středńı volná dráha molekuly O2.

Středńı volná dráha λ je funkćı, mimo jiné, účinného pr̊uřezu σ

λ =
1

ngσ
=
kBT

pσ
, (4.6)

kde ng je hustota pracovńıho plynu, T jeho teplota, p jeho tlak a kB je Bolt-

zmannova konstanta [3].
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Obrázek 4.3: Vývojový diagram popisuj́ıćı běh programu. Parametry epsi, delta t

a delka vypoctu odpov́ıdaj́ı stejnojmenným parametr̊um ve vstupńım souboru

’vstup.txt’(viz část 4.3.1).
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Účinný pr̊uřez je aproximován pomoćı modelu VSS (variable soft sphere). VSS

model vycháźı z modelu nedeformovatelných tvrdých kouĺı ((
”
variable hard sphere“,

VHS), a z VHS přeb́ırá výpočet efektivńıho pr̊uměru srážej́ıćıch částic a nav́ıc za-

hrnuje přesněǰśı popis rozptylu částic než je tomu u VHS uvažuj́ıćı pouze izotropńı

rozptyl.

Nejjednodušš́ı hard sphere model uvažuje nerealistický izotropńı rozptyl částic a

také uvažuje, že účinný pr̊uřez je nezávislý na vzájemné rychlosti částic.

Krom situaćı za velmi ńızkých teplot, efektivńı účinný pr̊uřez reálných mole-

kul klesá s rostoućı vzájemnou rychlost́ı částic. Rychlost klesáńı je př́ımo úměrná

změně koeficientu viskozity v závislosti na změně teploty. Koeficient viskozity u

hard sphere modelu je úměrný odmocnině z teploty, resp. T 0.5. Je třeba zavést

proměnný účinný pr̊uřez tak, aby závislost na teplotě odpov́ıdala úměrnosti T 0.75

jako je tomu u reálných plyn̊u. Bylo zjǐstěno že d̊usledky změny molekulárńıho mo-

delu v analytických a numerických studíıch silně koreluje se změnou efektivńıho

účinného pr̊uřezu. Oproti tomu, d̊usledky změn v rozptylovém zákoně jsou jen velmi

malé.

Tato pozorováńı vedla k zavedeńı modelu aproximuj́ıćım částice jako nedefor-

movatelné koule s proměnnou velikost́ı (
”
variable hard sphere“, VHS). Ten uvažuje

účinný pr̊uřez ve tvaru σ = πd2 a pr̊uměr uvažované interakce d jako funkci vzájemné

rychlosti částic cr. Tato funkce je definovaná jako

d = dref (cr,ref/cr)
υ, (4.7)

kde index ref označuje referenčńı hodnoty. Parametr υ je definovaný jako

υ = ω − 1/2, (4.8)

kde ω je index viskozity pro daný plyn. VHS model tak aproximuje efektivńı

pr̊uřez pomoćı viskozity, ale poměr hybnosti k takto źıskané hodnotě účinného

pr̊uřezu z̊ustává konstantńı, ovšem správně by se poměr měl měnit exponenciálně

v závislosti na viskozitě. Tento nedostatek modelu byl motivaćı k vzniku Variable
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Soft Sphere modelu, který VHS rozš́ı̌ril o vztah pro úhel rozptylu

χ = 2 cos−1{(b/d)1/α}, (4.9)

kde α je parametr VSS modelu [2].

Ve výpočtech, uváděných v části 5 této práce, jsou parametry dref ,ω a α vždy

stejné, pokud neńı uvedeno jinak. Hodnoty parametr̊u jsou převzaté z [2] pro výpočet

uvažuj́ıćı molekuly O2 a atomy Ar:

dref = 4,06 · 10−10 , (4.10)

ω = 0,8 , (4.11)

α = 1,4 . (4.12)

4.3.2 Srážka atomu Ar a molekuly O2

Po srážce molekuly O2 a atomu Ar dojde ke změně rychlost́ı obou částic. Výsledné

rychlosti lze źıskat pomoćı zákon̊u zachováńı hybnosti a energie a znalost́ı trajek-

torie částic během srážky. Pro modelováńı srážek částic v plynné fázi se obvykle

použ́ıvá předpoklad, že interakčńı potenciál je sféricky symetrický. Zachováńı hyb-

nosti lze snadno odvodit v tzv.
”
center of mass“ (CoM) souřadnicového systému,

tedy systému souřadnic pohybuj́ıćıho se konstantńı rychlost́ı w v̊uči laboratorńımu

systému

w =
mv +MV

m+M
(4.13)

kdem a v jsou hmotnost a rychlost před srážkou atomu Ar,M a V jsou hmotnost

a rychlost před srážkou molekuly O2. Rychlosti před srážkou v CoM systému ṽ a Ṽ

jsou potom

ṽ = v −w =
M

m+M
g (4.14)

Ṽ = V −w =
m

m+M
g. (4.15)
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Obrázek 4.4: Trajektorie srážky v CoM systému souřadnic. Úhel χ je úhel rozptylu.

Symbol b je parametr dopadu. Vektor k je apsida. Převzato z [9].

Zde g znač́ı relativńı rychlost g = V − v. Zavedeńım redukované hmotnosti

µ =
mM

m+M
, (4.16)

lze zapsat hybnosti částic před srážkou jako

mṽ = −µg (4.17)

M Ṽ = µg. (4.18)

Rovnice (4.2,4.3) ř́ıkaj́ı, že rychlosti dvou srážej́ıćıch se částic v CoM systému

souřadnic jsou rovnoběžné. Počátečńı hybnosti v tomto systému jsou také rov-

noběžné (4.5,4.6). Śıla p̊usob́ıćı na každou částici je stejné velikosti a jejich vektory

jsou opačné v každém okamžiku. Lze tak odvodit, že výsledné hybnosti po srážce

budou také stejné velikosti a p̊usob́ıćı na opačné strany. V d̊usledku toho vektory

rychlost́ı částic z̊ustávaj́ı rovnoběžné v pr̊uběhu srážky. V CoM systému souřadnic

tedy celá kolize proběhne v jedné rovině.
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Obrázek 4.5: Úhel φ. Rovina g a g’ je rovina zobrazená na obr. 4.2. Převzato z [9].

Při zakresleńı vektoru apsidy k, tedy vektoru rovnoběžného k linii symetrie obou

trajektoríı, složky vektoru rychlost́ı a hybnost́ı kolmých na apsidu se nezměńı během

srážky, zat́ımco u složek rovnoběžných s vektorem dojde k obráceńı jejich směru. Lze

tak odvodit vztah pro vektory rychlost́ı po srážce v laboratorńım systému souřadnic

pomoćı rychlost́ı před srážkou, rozptylového úhlu a složek vektoru k⊥. Vektor k⊥

vznikne rozepsáńım vektoru k do složek rovnoběžných a kolmých k g.

v′ = v +
2M

m+M
sin (

χ

2
)(g sin (

χ

2
) + |g|k⊥) (4.19)

V ′ = V − 2m

m+M
sin (

χ

2
)(g sin (

χ

2
) + |g|k⊥) (4.20)

Pro źıskáńı složek vektoru k⊥ je třeba definovat rovinu, ve které bude srážka

prob́ıhat. Úhel φ definuje inklinaci srážkové roviny v̊uči ose l1 laboratorńıho systému

souřadnic, definovaného báźı (l1,l2,l3) na obr. 4.3.

Pokud přeznač́ıme normu relativńı rychlosti g = |g|, přičemž g1,g2,g3 jsou složky

vektoru relativńı rychlosti, lze vektor k⊥ zapsat
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k⊥1 = cos (
χ

2
) cosφ

√
1− g2

1/g
2 (4.21)

k⊥2 = − cos (
χ

2
)(
g1g2 cosφ+ gg3 sinφ

g
√
g2 − g1

2
) (4.22)

k⊥3 = − cos (
χ

2
)(
g1g3 cosφ+ gg2 sinφ

g
√
g2 − g1

2
) (4.23)

Soustavy rovnic (4.7,4.8) a (4.9,4.10,4.11) tak popisuj́ı rychlosti po srážce dvou

částic jako funkci úhl̊u φ a χ. Úhel φ je volitelný, protože neovlivňuje fyzikálńı

dynamiku popisovaného jevu. Jako takový může být definován náhodným č́ıslem U

φ = 2πU, U ∈ [0,1]. (4.24)

4.3.3 Interakce s povrchy

V př́ıpadě, že částice dopadne na substrát nebo terč, v závislosti na sticking koefi-

cientu γ a náhodném č́ısle U

U ∈ [0,1], (4.25)

dojde, v př́ıpadě že U > γ, k odrazu, a pokud U <= γ k chemisorbci molekuly

na terč.

Pokud se částice odraźı, velikost a směr vektoru rychlosti jsou určeny podle

kosinového zákona. Úhel φ je, stejně jako u srážky, generován podle

φ = 2πU, U ∈ [0,1]. (4.26)

Úhel χ je generován podle [5]

χ = sin−1(
√
U), U ∈ [0,1]. (4.27)

Velikost vektoru rychlosti částice odražené od terče je dána pouze teplotou na

terči, a model neuvažuje vliv rychlosti molekuly před dopadem na terč. Absolutńı

hodnota vektoru rychlosti je daná Boltzmannovským rozděleńım rychlosti daným
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teplotou terče. Při přeznačeńı vektoru rychlosti molekuly odražené od terče v = |v|,

přičemž (v1,v2,v3) jsou složky vektoru rychlosti, lze jednotlivé rovnice pro složky

vektoru rychlosti po odrazu zapsat jako

v1 = v sin(χ) cos(φ) (4.28)

v2 = v sin(χ) sin(φ) (4.29)

v3 = v cos(χ) (4.30)

4.4 Vstupy a výstupy programu

4.4.1 Vstupy

Vstupńı parametry programu jsou nač́ıtány ze strukturovaného textového souboru

’vstup.txt’ pomoćı funkce
”
namelist“. Soubor ’vstup.txt’ umožňuje definovat

následuj́ıćı proměnné:

&VSTUP

pocet_castic : počet sledovaných částic RG

delka_vypoctu : maximálnı́ délka výpočtu [s]

delta_t : délka mezikroku [s]

polomer_komory : poloměr komory [m]

vyska_komory : výška komory [m]

vyska_terce : výška umı́stěnı́ terče nade dnem komory [m]

polomer_terce : poloměr terče [m]

vyska_subs : vzdálenost substrátu od terče [m]

polomer_subs : poloměr substrátu [m]

prutok : průtok reaktivnı́ho plynu na výpusti [sccm]

p : tlak pracovnı́ho plynu [Pa]

p_v : tlak reaktivnı́ho plynu na výpusti [Pa]

plocha_vytoku : plocha výtokového otvoru, v [m^2]
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vytok_x : x pozice výtokového otvoru nad terčem v [m]

vytok_y : y pozice výtokového otvoru nad terčem v [m]

vytok_z : z pozice výtokového otvoru nad terčem v [m]

otoceni : otočenı́ výtokového otvoru, 1 k terči, -1 k substrátu

stick_coef : sticking koeficient na terči a substrátu

t_k : teplota plynů v komoře [K]

m_ar : hmotnost částice pracovnı́ho plynu [kg]

m_rg : hmotnost částice reaktivnı́ho plynu [kg]

d_ref : referenčnı́ průměr částice [m]

alpha : alfa parametr VSS modelu

epsi : termalizačnı́ parametr

max_ttl : maximálnı́ počet srážek do termalizace částice

nu : upravený index viskozity VHS modelu

/

Za lomı́tkem je vždy nutné nechat ještě jeden prázdný řádek, aby funkce namelist

správně načetla soubor.

Hodnoty pro pocet castic, delka vypoctu, delta t je dobré předem uvážit. Program

vždy po uplynut́ı doby délky mezikroku ukládá soubory s aktuálńımi stavy částic v

daném momentě do binárńıho souboru, který pro každou sledovanou částici uchovává

sedm hodnot: tři pro pozici, tři pro složky rychlosti a jednu pro počet srážek s

pracovńım plynem. Je tedy dobré dopředu uvážit, jak často má program mezivýpisy

ukládat, protože pro systém o 1 milionu částic dosahuje soubor s mezivýpisy velikosti

27MB, a celkový objem dat tak pro deľśı výpočet může dosáhnout značné velikosti.

Hodnoty pro polomer komory, vyska komory, vyska terce, polomer terce,

vyska subs, polomer subs, vytok x, vytok y, vytok z jsou popsány na obrázku 4.1,

přičemž pozice výtokového otvoru trubice pro napouštěńı reaktivńıho plynu je udávána

vzhledem ke středu terče. Parametr otoceni umožňuje zvolit směr otočeńı napouštěćı

trubičky k terči nebo k substrátu (viz. rovnice 4.3).

Hodnoty parametru sticking koeficientu stick coef jsou převzaty z [11].
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Hodnoty pro t k, r ar, r rg, m ar, m rg jsou dané dle použitých plyn̊u. Tabulkové

hodnoty použité pro simulace v této práci jsou diskutované v kapitole 5.

Hodnoty d ref, aplha, nu jsou převzaty z [2], dle uvedených rovnic pro VSS model

a hodnot uvedených v tabulkách v př́ıloze ’A’ tamtéž.

Hodnoty epsi, max ttl určuj́ı podmı́nky pro termalizaci částic reaktivńıho plynu

vlivem ztráty energie srážkami s částicemi pracovńıho plynu. epsi určuje minimálńı

velikost vektoru rychlosti. Pokud částice ztrat́ı dost energie na to, aby zpomalila

pod tuto hranici, je uvazována jako termalizovaná. max ttl určuje maximálńı počet

srážek. Pokud částice dosáhne tohoto počtu srážek, je uvažovaná jako termalizovaná.

Tento parametr je užitečný pro ukončeńı simulace v situaci, kdy uvnitř systému i

po deľśı době z̊ustává pouze několik posledńıch částic o velmi ńızké energii.

4.4.2 Výstupy

Matice částic

Program ukládá data o pozici, vektoru rychlosti a počtu srážek každé částice, v

četnosti dané parametry delta t a delka vypoctu. Data jsou ukládána v binárńıch

souborech, pojmenovaných podle vzoru ’matice castic (č́ıslo souboru)’, s č́ıslováńım

poč́ınaj́ıćım 00001.

Každý řádek odpov́ıdá jedné částici, přičemž prvńı tři č́ısla řádku odpov́ıdaj́ı x,

y, z složkám pozice, daľśı tři jsou vx, vy, vz složky vektoru rychlosti. Na sedmé pozici

řádku program ukládá počet srážek, kterými daná částice prošla.

Matice dopad̊u na terč a substrát

Po ukončeńı výpočtu simulace program ulož́ı data o dopadech částic na terč a

substrát. Soubory jsou ukládány ve formátu .txt, a lze je tedy otev́ırat v běžných

textových editorech.

Každý řádek odpov́ıdá jednomu dopadu, přičemž prvńı tři č́ısla řádku odpov́ıdaj́ı

x, y, z složkám pozice, daľśı tři jsou vx, vy, vz složky vektoru dopadové rychlosti. Na
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sedmé pozici řádku program ukládá informaci, zda li došlo k chemisorbci (1), nebo

k odrazu (-1).

Délka výpočtu

Po ukončeńı výpočtu program do souboru ’delka vypoctu.txt’ ulož́ı simulačńı čas,

při kterém došlo k ukončeńı programu.

Počátečńı rychlosti

Po vygenerováńı souboru částic program ulož́ı počátečńı rychlosti všech částic. Jsou

uloženy ve stejném formátu jako matice částic, jako binárńı soubor obsahuj́ıćı infor-

mace o pozici, rychlosti a počtu srážek všech částic.
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5 Výsledky a diskuze

5.1 Parametry výpočt̊u

Určité počátečńı parametry nastaveńı programu jsou společné pro všechny prezen-

tované výpočty. Jedná se např́ıklad o parametry velikosti komory nebo parametry

definuj́ıćı vlastnosti plyn̊u. V následuj́ıćıch podsekćıch jsou prezentovány výsledky

výpočt̊u, v závislosti na počátečńım nastaveńı programu. Pokud neńı v textu speci-

fikováno jinak, výpočty maj́ı následuj́ıćı společné počátečńı nastaveńı:

pocet_castic : 100000

delka_vypoctu : 3e-3

delta_t : 2e-5

polomer_komory : 0.2535

vyska_komory : 0.520

vyska_terce : 0.10

polomer_terce : 0.05

vyska_subs : 0.10

polomer_subs : 0.05

p_v : 2

plocha_vytoku : 0.79e-6

vytok_x : 0.025

vytok_y : 0

otoceni : -1

t_k : 300

m_ar : 66.3e-27
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m_rg : 53.12e-27

d_ref : 4.06e-10

alpha : 1.4

epsi : 1

max_ttl : 500

nu : 0.3

Ve všech výpočtech byl jako reaktivńı plyn uvažován molekulárńı O2, a jako pra-

covńı plyn Ar. Tlak v úst́ı napouštěćı trubičky pv = 2 Pa je pro všechny výpočty

společný. Tato hodnota je kĺıčová pro přepočet pr̊utoku reaktivńıho plynu (snadno

měřitelného při experimentech) na rychlost molekul v úst́ı napouštěćı trubičky. V

době psańı této práce nebyla k dispozici př́ıslušná data tak, aby bylo možné aproxi-

movat chováńı pv v závislosti na tlaku pracovńıho plynu v komoře a na pr̊utoku na-

pouštěćı trubičkou. Lze očekávat, že tlak uvnitř trubičky a na výpusti může být vyšš́ı

než tlak 2 Pa, tj tlak v komoře, a rychlosti v tabulce 5.1 tak mohou oproti skutečné

situaci do určité mı́ry nadhodnocené. Výzkum závislosti tlaku pv v závislosti na

toku částic reaktivńıho plynu, je tak jedńım z možných směr̊u, kterým rozv́ıjet a

upřesňovat poznatky uvedené v této práci.

Obrázky prostorového rozložeńı hustoty částic uvnitř komory jsou řezy prosto-

rem vakuové komory, vedenými v rovině kolmé na terč, obsahuj́ıćı úst́ı napouštěćıch

trubiček. Terč je v tomto zobrazeńı na spodńı hraně ve výšce 0 cm, substrát je

umı́stěn ve výšce 10 cm nad povrchem terče. Pro zobrazeńı prostorového rozložeńı

hustoty byl vykreslovaný prostor rozdělen do rovnoměrné śıtě buněk. Na obrázćıch

prostorového rozděleńı stupnice vyjadřuje hustotu částic v dané buňce, podle přepočtu

w =
qN ·∆t
Ncelk

, (5.1)

n =
N · w
V

, (5.2)

kde qN je množstv́ı částic protékaj́ıćı otvorem napouštěćı trubičky za sekundu,

∆t je délka časového kroku, Ncelk je celkový počet částic v simulaci, w je váha
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simulačńı částice, N počet částic zaznamenaný v buňce za celou dobu výpočtu, V

je objem buňky a n je výsledná hustota částic v buňce.

Pro obrázky, zobrazuj́ıćı prostorové rozložeńı dopad̊u na terč a substrát, byla sle-

dovaná plocha rozdělena do rovnoměrné śıtě čtvercových buněk. Stupnice u obrázk̊u

vyjadřuje pod́ıly z celkového množstv́ı simulovaných částic, přepoč́ıtaných z počtu

dopad̊u do jednotlivých buněk dle vztahu

Nzobr =
N

Ncelk

. (5.3)

5.2 Vliv otočeńı výpust́ı reaktivńıho plynu

Parametr O, tedy možnost určit směr, kterým je otočen otvor napouštěćı trubičky,

umožňuje významně kontrolovat počátečńı rozděleńı vektoru rychlosti napouštěných

částic. Za účelem vizualizace významu toho to parametru byly provedeny dva výpočty

se stejnými parametry, přičemž prvńı výpočet měl výpust otočenou k terči (O = 1),

a druhý směrem k substrátu (O = -1), se společnými parametry

delka_vypoctu : 6e-3

delta_t : 4e-5

prutok : 10

p : 2

vytok_z : 0.025

stick_coef : 0.015

Na obrázćıch 5.1, 5.2 a 5.3 jsou vyobrazeny výsledky výpočtu s uvedenými pa-

rametry. Na obrázćıch 5.1 až 5.3 je dobře vidět vliv otočeńı na výsledné prostorové

rozložeńı částic. Pokud jsou otvory napouštěćıch trubiček otočeny směrem k terči, je

největš́ı hustota částic mezi tubičkami a terčem. Pokud jsou otvory otočeny směrem

k substrátu, je největš́ı hustota mezi trubičkami a substrátem, přičemž částice jsou

rovnoměrněji rozprostřené na větš́ım prostoru.
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Obrázek 5.1: Prostorové rozložeńı hustoty částic ve stacionárńım stavu při

orientaci napouštěńı směrem k terči (horńı panel) a k substrátu (dolńı panel).
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Obrázek 5.2: Prostorové rozložeńı dopad̊u na terč při orientaci napouštěńı směrem

k terči (horńı panel) a k substrátu (dolńı panel)
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Obrázek 5.3: Prostorové rozložeńı dopad̊u na substrát při orientaci napouštěńı

směrem k terči (horńı panel) a k substrátu (dolńı panel)
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Při otočeńı otvor̊u napouštěćıch trubiček směrem k substrátu lze pozorovat větš́ı

počet dopad̊u částic reaktivńıho plynu na substrát než na terč.
”
Cesta“ částice na

substrát je v této situaci geometricky mnohem jednodušš́ı než na terč, kdy částice

v d̊usledku srážek ztrat́ı svoji počátečńı rychlost v z–směru k substrátu a difuźı

doputuj́ı zpět k terči. Obdobně při otočeńı otvor̊u směrem k terči vetš́ı počet částic

dopadne na terč.

Pro stejnou hodnotu pr̊utoku při otočeńı otvoru směrem k terči je tedy výsledná

hustota nad povrchem terče přibližně dvojnásobná, oproti hustotě nad povrchem

substrátu při otočeńı otvoru směrem k substrátu. Tento výsledek lze vysvětlit

vzdálenost́ı mezi otvorem a plochou, na kterou je otvor otočen. Mezi terčem a ot-

vorem je vzdálenost 2,5 cm, zat́ımco mezi otvorem a substrátem je vzdálenost 7,5

cm, tj. vzdálenost třikrát vyšš́ı. Při otočeńı na substrát je mezi začátkem simulace a

momentem, kdy částice mohou dopadnout na substrát, přibližně trojnásobná doba

oproti situaci při otočeńı k terči. Během této doby docháźı k rozptylu částic, což se

projev́ı celkově vetš́ım rozptylem částic na vetš́ı plochu, než pro situaci otočeńı k

terči.

Vzdálenost trubiček od terče má vliv na rovnoměrnost rozděleńı dopad̊u na jed-

notlivé plochy. Na substrátu je rozložeńı dopad̊u mnohem rovnoměrněǰśı než na terč

při porovnáńı př́ıpad̊u otočeńı otvor̊u trubiček k terči a k substrátu. Při otočeńı

směrem k terči se částice nestihnou př́ılǐs rozptýlit v krátkém časovém úseku mezi

opuštěńım trubičky a dopadem na terč, a dojde k vytvořeńı oblast́ı př́ımo pod otvory

trubiček, kde se koncentruje největš́ı množstv́ı dopad̊u (viz soustředné kružnice na

obr. 5.2). V př́ıpadě otočeńı na substrát je mezi trubičkou a substrátem deľśı dráha,

a výsledné rozděleńı je znatelně rovnoměrněǰśı.

5.3 Vliv tlaku pracovńıho plynu

Tato série výpočt̊u zobrazuje vliv tlaku pracovńıho plynu uvnitř vakuové komory na

transport molekul reaktivńıho plynu. Výpočty byly provedeny pro tlaky p = 0,5, 1,

1,5, 2 Pa. Při všech výpočtech byly nastaveny parametry
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5. VÝSLEDKY A DISKUZE

prutok : 10

vytok_z : 0.025

stick_coef : 1

Výsledky výpočt̊u jsou zobrazeny na obrázćıch 5.4 až 5.7. Hlavńım činitelem

ovlivňuj́ıćım pozorované změny v rozložeńı částic je středńı volná dráha molekul

reaktivńıho plynu. Se stoupaj́ıćım tlakem se středńı volná dráha molekul zmenšuje.

T́ım molekuly ztrácej́ı větš́ı energii na kratš́ı dráze, a v́ıce se rozptyluj́ı směrem ke

stěnám komory. Zvyšováńım tlaku se tak zmenšuje velikost prostoru, na který se

částice rozprostřou za daný časový okamžik.

Lze tak dobře pozorovat, jak se prostor dopad̊u na substrát s rostoućım tlakem

postupně rozšǐruje. Při ńızkém tlaku p = 0,5 Pa maj́ı částice dostatečně dlouhé

středńı volné dráhy, aby urazily dráhu mezi otvorem napouštěćıch trubiček a terčem

s velmi ńızkou pravděpodobnost́ı srážky. Rozložeńı dopad̊u tak koṕıruje rozložeńı

částic na otvoru napouštěćıch trubiček. Se stoupaj́ıćım tlakem pracovńıho plynu se

zkracuj́ı středńı volné dráhy, a t́ım i zvyšuje pravděpodobnost srážky, která částici

rozptýĺı. Zvýšeńım tlaku pracovńıho plynu tak dojde k rovnoměrněǰśımu rozprostřeńı

dopad̊u na substrát.

Plocha terče má ve všech př́ıpadech rovnoměrné rozděleńı dopad̊u. Se zvyšováńım

velikosti tlaku se zkracuje vzdálenost nad terčem, ve které je částice rozptýlena.

Zvýšeńım tlaku se tak zkrát́ı vzdálenost od prvńı srážky, kterou částice muśı urazit,

aby dopadla na terč. To se projev́ı zvyšováńım počtu dopad̊u na terč se zvyšuj́ıćım

se tlakem.

Grafy na obrázku 5.8 zobrazuj́ı vliv variace tlaku a pr̊utoku na relativńı počet

dopad̊u na terč a substrát. Na grafu je vidět, že pro jednotlivé pr̊utoky vždy plat́ı,

že zvyšováńı tlaku pracovńıho plynu vede ke sńıžeńı počtu dopad̊u na substrát, ale

zvýšeńı počtu dopad̊u na terč. Zvyšováńı pr̊utoku naopak zvýš́ı počet dopad̊u na

substrát, a sńıž́ı počet dopad̊u na terč.
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Obrázek 5.4: Výpočet pro tlak p = 0,5 Pa, relativńı prostorové rozložeńı hustoty

částic (horńı panel),relativńı rozložeńı dopad̊u na terč (středńı panel), relativńı

rozložeńı dopad̊u na substrát (dolńı panel).
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Obrázek 5.5: Výpočet pro tlak p = 1 Pa, relativńı prostorové rozložeńı hustoty

částic (horńı panel),relativńı rozložeńı dopad̊u na terč (středńı panel), relativńı

rozložeńı dopad̊u na substrát (dolńı panel).
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Obrázek 5.6: Výpočet pro tlak p = 1,5 Pa, relativńı prostorové rozložeńı hustoty

částic (horńı panel),relativńı rozložeńı dopad̊u na terč (středńı panel), relativńı

rozložeńı dopad̊u na substrát (dolńı panel).
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Obrázek 5.7: Výpočet pro tlak p = 2 Pa, (horńı) relativńı prostorové rozložeńı

hustoty částic, (veprostřed) relativńı rozložeńı dopad̊u na terč, (dolńı) relativńı

rozložeńı dopad̊u na substrát.
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Obrázek 5.8: Graf závislost́ı relativńıho počtu dopad̊u v závislosti na pr̊utoku

reaktivńıho plynu a tlaku pracovńıho plynu, při otočeńı úst́ı napouštěńı směrem k

substrátu (horńı panel), a otočeńı úst́ı napouštěńı směrem terči (dolńı panel).
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5.3.1 Vliv vzdálenosti napouštěćı trubičky od terče

Je žádoućı, pokud konstrukce napouštěńı reaktivńıho plynu umožňuje měnit pozici

napouštěńı, zejména s ohledem na vzdálenost od terče. Následuj́ıćı výsledky simulaćı

ukazuj́ı vliv této vzdálenosti na počet dopad̊u molekul kysĺıku na terče a substrát.

Pro společné parametry

prutok : 10

p : 2

stick_coef : 1

byly provedeny výpočty s výpust́ı ve vzdálenostech od terče 2 cm, 2,5 cm a 3

cm nad terčem, s výpust́ı orientovanou směrem k substrátu. Graf na obrázku 5.9

zobrazuje výsledky simulaćı. Obr. 5.7 zobrazuje prostorové rozložeńı reaktivńıho

plynu a dopad̊u na terč a substrát pro vzdálenost 2,5 cm. Rozložeńı reaktivńıho

plynu pro ostatńı vzdálenosti jsou kvalitativně podobná.

Na obr 5.9 je dobře vidět, že přibližováńım otvoru výpusti směrem k substrátu

se zvyšuje celkový počet částic dopadlých na substrát, a snižuje počet částic do-

padlých na terč. Jelikož výpočty měly vždy stejné hodnoty pro tlak pracovńıho

plynu a pr̊utoku reaktivńıho plynu, středńı volná dráha molekul byla vždy stejná.

Přibližováńı otvoru napouštěćı trubičky směrem k substrátu tak lineárně snižuje

vzdálenost od prvńı srážky kterou částice muśı urazit, aby dopadla na substrát. Pro

terč se naopak tato vzdálenost zvyšuje. Výsledky na obrázku 5.9 tak ukazuj́ı přibližně

lineárńı závislost mezi pozićı otvoru trubičky a počtem dopad̊u na jednotlivé plochy.

5.3.2 Vliv velikosti pr̊utoku reaktivńıho plynu

Ř́ıd́ıćı pr̊utokoměr, který je součást́ı napouštěćıho systému pro reaktivńı plyn,

umožňuje ovládat celkový pr̊utok plynu proud́ıćıho do vakuové komory. Pro společné

parametry
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Obrázek 5.9: Graf závislost́ı relativńıho počtu dopad̊u v závislosti na vzdálenosti

otvor̊u napouštěćıho zař́ızeńı od terče.

p : 2

vytok_z : 0.025

stick_coef : 1

a hodnoty pr̊utoku reaktivńıho plynu q = 2, 5, 10, 15, 20 sccm byly provedeny

výpočty. Rozd́ıl mezi výpočty spoč́ıvá v počátečńı velikosti z -ové složky rychlosti vz,

spočtené podle vzorce (4.3), přičemž konkrétńı hodnoty středńı rychlosti jsou uve-

deny v tabulce 5.1. Na obrázćıch 5.10 až 5.12 jsou zobrazeny výsledky výpočt̊u. Na

výsledćıch je dobře vidět, jak zvyšováńı středńı hodnoty počátečńı rychlosti ovlivńı

vzdálenost, na jakou se oblak simulovaných částic rozprostře ve stacionárńım stavu.

Vyšš́ı počátečńı rychlost odpov́ıdá vyšš́ı počátečńı hybnosti molekul, což se projev́ı

menš́ım rozptylem molekul ke stěnám komory. Oblak molekul s vyšš́ı počátečńı rych-

lost́ı tak má dost energie na to, aby se rozprostřel do větš́ı vzdálenosti od napouštěćı

trubičky.

Grafy na obrázku 5.8 zobrazuj́ı vliv variace tlaku a pr̊utočného množstv́ı na re-

lativńı počet dopad̊u na terč a substrát. Na grafu je vidět, že pro jednotlivé hodnoty

pr̊utoku vždy plat́ı, že zvyšováńı tlaku pracovńıho plynu vede ke sńıžeńı počtu do-
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Obrázek 5.10: Výpočet pro pr̊utok na výpusti reaktivńıho plynu q = 2 [sccm],

(horńı) prostorové rozložeńı hustoty částic, (veprostřed) rozložeńı dopad̊u na terč,

(dolńı) rozložeńı dopad̊u na substrát.
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Obrázek 5.11: Výpočet pro pr̊utok na výpusti reaktivńıho plynu q = 10 [sccm],

(horńı) relativńı prostorové rozložeńı hustoty částic, (veprostřed) relativńı

rozložeńı dopad̊u na terč, (dolńı) relativńı rozložeńı dopad̊u na substrát.
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Obrázek 5.12: Výpočet pr̊utok na výpusti reaktivńıho plynuq = 20 [sccm], (horńı)

relativńı prostorové rozložeńı hustoty částic, (veprostřed) relativńı rozložeńı

dopad̊u na terč, (dolńı) relativńı rozložeńı dopad̊u na substrát.
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Pr̊utok [sccm] 2 5 10 15 20

Rychlost [m/s] 1069 2672 5344 8016 10688

Tabulka 5.1: Tabulka středńıch rychlost́ı molekul reaktivńıho plynu v úst́ı napouštěćı

trubičky v závislosti na pr̊utoku reaktivńıho plynu.

pad̊u na substrát, ale zvýšeńı počtu dopad̊u na terč. Zvyšováńı pr̊utoku naopak zvýš́ı

počet dopad̊u na substrát, a sńıž́ı počet dopad̊u na terč.

5.4 Vliv koeficientu ulpěńı molekul reaktivńıho

plynu

Uvedený model transportu reaktivńıho plynu neuvažuje p̊usobeńı plazmatu. Plazma-

tem aktivované molekuly reaktivńıho plynu maj́ı odlǐsné chemické vlastnosti, než

molekuly plynu v základńım stavu v komoře bez p̊usobeńı plazmatu.

Pro neaktivované molekuly kysĺıku O2 je uvažovaný sticking koeficient γ = 0.015

[11]. Pro aktivované molekuly kysĺıku uvažujeme [3] sticking koeficient γ = 0.2, tedy

značně vyšš́ı hodnotu. Následuj́ıćı výpočty porovnávaj́ı stacionárńı situace pro obě

nastaveńı, s počátečńım nastaveńım programu

flow : 10

p : 2

vytok_z : 0.025

Pro úplnost je uveden i výpočet pro sticking koeficient γ = 1, tedy př́ıpad, kdy

všechny molekuly dopadlé na povrch jsou chemisorbovány.

U sticking koeficient̊u, které jsou menš́ı než γ = 1, je dobře vidět, jak odrazy od

terče ovlivňuj́ı výsledné prostorové rozložeńı hustoty. Molekuly, které se odraźı od

substrátu, vetšinou neźıskaj́ı po odrazu takovou rychlost, aby opustily jeho bĺızké

okoĺı, a maj́ı tak šanci že znovu dopadnou na terč. T́ım se významně zvyšuje počet

jednotlivých dopad̊u na terč, viz obr. 5.14. Pro situaci kde γ = 1 se oblak částic v
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okoĺı terče nevytvoř́ı, protože částice při dopadu chemisorbuj́ı a nedocháźı k žádným

odraz̊um.

Pro γ = 0.2 a obzvláště pro γ = 0.015 lze pozorovat vyšš́ı hustotu částic uvnitř

komory. Toto je zp̊usobeno sńıženou chemisorbćı na povrch terče a substrátu, neboli

t́ım, že v systému z̊ustává větš́ı množstv́ı částic po deľśı dobu. Pro γ = 0.015 je

velmi dobře vidět, že oblak nad povrchem substrátu je velmi hustý. V této oblasti

tedy bude i úměrně vyšš́ı parciálńı tlak reaktivńıho plynu.

Graf na obrázku 5.13 ukazuje vliv sticking koeficientu na počet dopad̊u na terč

a na substrát. Vyšš́ı sticking koeficient se projev́ı sńıženým počtem dopad̊u, jelikož

větš́ı množstv́ı částic chemisorbuje na terč, oproti situaci kdy se odraźı a znovu

dopadnou. Je ovšem třeba si uvědomit, že graf ukazuje celkový počet dopad̊u, a

nerozlǐsuje mezi odrazem a chemisorbćı. Z celkového počtu dopad̊u Ndopad ulṕı na

plochách pouze

Nchemisorb = Ndopadu · γ. (5.4)

Celkový počet molekul, které chemisorbuj́ı na plochy je tedy ve skutečnosti nižš́ı

než celkový počet dopad̊u (viz obr. 5.14). Pro γ = 0.015 tak došlo k největš́ımu

počtu dopad̊u, ale počet chemisorbćı je velmi ńızký.
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Obrázek 5.13: Graf relativńıho počtu dopad̊u v závislosti na sticking koeficientu γ.

Obrázek 5.14: Graf relativńıho počtu chemisorbćı na povrchy v závislosti na sticking

koeficientu γ.
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Obrázek 5.15: Výpočet pro sticking coefficient γ = 1 (horńı panel), pro sticking

koeficient γ = 0.2 (prostředńı panel), pro sticking koeficient γ = 0.015 (spodńı

panel).
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6 Závěr

Prvńım ćılem této práce bylo bylo prostudovat literaturu zabývaj́ıćı se techno-

logíı magnetronového reaktivńıho naprašováńı tenkých vrstev a numerickými Monte

Carlo metodami. Shrnut́ı źıskaných poznatk̊u je popsáno v kapitole 2.

Hlavńım ćılem práce bylo pochopeńı Monte Carlo metodiky při použit́ı v nume-

rické simulaci transportu částic reaktivńıho plynu uvnitř vakuové komory, vytvořit z

těchto poznatk̊u matematický model, a ten následně implementovat jako poč́ıtačový

algoritmus pro užit́ı při simulaćıch problému za r̊uzných podmı́nek.

Byly provedeny simulačńı výpočty pro orientaci napouštěćıch trubiček k terči a

substrátu. Výsledky ukazuj́ı, že při otočeńı otvoru napouštěćı trubičky k dané ploše

se znatelně zvýš́ı hustota reaktivńıho plynu nad touto plochou. Pro stejnou hodnotu

pr̊utoku při otočeńı otvoru směrem k terči je výsledná hustota nad povrchem terče

přibližně dvojnásobná, oproti hustotě nad povrchem substrátu při otočeńı otvoru

směrem k substrátu.

Výsledky těchto výpočt̊u se zaměřovaly předevš́ım na snahu zjistit význam pozice

a orientace napouštěńı reaktivńıho plynu, pr̊utoku reaktivńıho plynu a tlaku pra-

covńıho plynu na výsledné rozložeńı hustoty reaktivńıho plynu v ustáleném stavu,

a na množstv́ı molekul reaktivńıho plynu, které za daných podmı́nek dopadly na

substrát a na terč.

Výsledky ukazuj́ı, že tlak pracovńıho plynu a pr̊utok reaktivńıho plynu má

významný vliv na tok reaktivńıho plynu na terč a substrát, jak ukazuje graf na

obr. 5.8. Program nám tak umožňuje vypoč́ıtat konkrétńı hodnoty toku pro r̊uzné

nastaveńı parametr̊u depozice. Závislost toku reaktivńıho plynu na terč a substrát

na vzdálenosti napouštěćı trubičky v rozmeźı 2 až 3 cm od terče je přibližně lineárńı,
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jak ukazuje graf na obr. 5.9.

Na závěr byly provedeny výpočty, ukazuj́ıćı vliv parametru pravděpodobnosti

ulpěńı molekuly reaktivńıho plynu na povrchu (
”
sticking koeficient“). Grafy na

obrázćıch 5.13 a 5.14 ukazuj́ı, že snižováńı tohoto parametru zp̊usob́ı vyšš́ı počet

jednotlivých dopad̊u na sledované plochy, ale také dojde k celkově nižš́ımu počtu

ulpěńı molekul na terč a na substrát.

Ćıle diplomové práce tak byly splněny. Závěry této práce mohou přispět k lepš́ımu

poznáńı významu jednotlivých zkoumaných parametr̊u na charakteristiky

naprašovaćıho procesu a vlastnosti vytvářených vrstev. Výpočet toku reaktivńıho

plynu z trubiček napouštěńı na terč a substrát je možné použ́ıt v modelech reak-

tivńıho magnetronového naprašováńı.

Na práci je možné navázat daľśım vývojem simulace. Vhodným daľśım krokem

je zahrnut́ı pohybu a nehomogenńıho rozložeńı pracovńıho plynu a zahrnut́ı jev̊u

spojených s př́ıtomnost́ı plazmatu.
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