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Anotace

Predkladana diplomové prace se zabyvé, v ivodu, shrnutim soucasného stavu tech-
nologie reaktivniho magnetronového naprasovani. Strucné prochézi historicky vyvoj,
moderni poznatky a problémy naprasovaciho procesu. V dalsi ¢dsti prace je popsan
pristup k numerické simulaci transportu reaktivniho plynu uvniti vakuové komory
pomoci Monte Carlo metod. Nasledné je popsan navrh algoritmu numerické simulace
transportu ¢astic a prislusny uzity matematicky model, pii uvazovani pouze kine-
tickych interakei reakéniho plynu, a zanedbéni vlivu pritomnosti plazmatu béhem
naprasovaciho procesu. Na konci prace jsou prezentovany vysledky simulaci a dis-
kuze, rozebirajici vliv tlaku, velikosti prutoku a vzdalenosti vypusti napoustéciho
zafizeni reaktivniho plynu na prostorové rozlozeni hustoty reaktivniho plynu a

rozlozeni dopadii na substrat a ter¢ ve staciondrnim stavu.

Klicova slova
Reaktivni magnetronové naprasovani, Monte Carlo metoda, numericka simulace

transportu za nizkého 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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Reactive magnetron sputtering, Monte Carlo method, numerical simulation of re-

active gas transport in a vacuum chamber
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1 Uvod

Depozice zalozend na plazmovém odpafovani (,,Plasma Vapour Deposition, PVD)
nalezla za dobu své existence siroké vyuziti v prumyslu. Stala se bézné uzivanym
postupem pro pokryvani materiali tenkymi vrstvami. Piiklady takovych tenkych
vrstev jsou vrstvy odolné vuci korozi, s nizkou drsnosti, vysokou tvrdosti ¢i se spe-
cifickymi optickymi nebo elektrickymi vlastnostmi.

Ac¢ se jednd ekonomicky a védecky vyznamnou a zajimavou technologii, jed-
notlivé experimenty mohou byt ¢asové a finanéné narocné. Diky dnes jiz béznému
uzivani numerickych simulaci pro odhadovani potencialnich vysledku experimentace
existuje i v této discipliné zdjem odklanét co nejvétsi mnozstvi ikonu do této roviny.

O vysledku depozi¢niho procesu rozhoduji podminky, za kterych je depozice
provadéna. Je tedy dulezité znat presné, jak na vysledek pusobi tlak inertniho pra-
covniho plynu, tak i pfipousténého reaktivniho plynu, jak se na vysledku projevi
misto uvniti vakuové komory kde je reaktivni plyn napoustén, ¢i s jakou rychlosti
je reaktivni plyn do komory ¢erpan. Pro spravné pochopeni vyznamu jednotlivych
parametru je zapotfebi provést znacné mnozstvi experimentu. Je tedy vyhodné co
nejvetsi pocet téchto pokusu provadét pomoci numerické simulace.

Smyslem této prace je tak vytvorit matematicky model, vyuzivajici Monte Carlo
metodiky, pro dany problém simulace transportu reakcniho plynu uvniti vakuové
komory béhem depoziéniho procesu. Tento model bude poté implementovan jako

pocitacovy algoritmus, a prispét tak k lepsimu poznani depozi¢niho procesu.



2 Soucasny stav problematiky

Tato kapitola je obsahové a tematicky rozdélena na dvé casti. V prvni ¢ésti je
rozebran soucasny stav problematiky reaktivniho magnetronového naprasovani, je
kratce popsano zafizeni pro piipravu vrstev touto metodou a popsany vyznamné
vlastnosti pulzniho magnetronového naprasovani.

V druhé casti je struéné popsan uzity piistup pro sestrojeni pocitacového si-
mula¢niho modelu metodou Monte Carlo. Jsou uvedeny zakladni vlastnosti MC

pristupu k ¢asticovym vypoctum.

2.1 Reaktivni magnetronové naprasovani

2.1.1 Historicky vyvoj magnetronového naprasovani

Magnetronové naprasovani je dnes povazovano za bézné uzivany proces depozice
tenkych vrstev na substrat. Princip odprasovani materidlu z terce vlivem dopadu
castic s vysokou energii je znam jiz od poloviny devatenactého stoleti, ovsem v
té dobé teorie znacné predbihala technické moznosti doby, predevsim z hlediska
udrzovani nizkého tlaku uvniti komory. V prubéhu 50. a 60. let dvacatého stoleti
se vakuova technika dostala do stadia, kdy aparatury zacaly umoznovat dosazeni
dostatecéné nizkych tlaku pro praktické pouziti.

Zakladni myslenka naprasovani spociva v zapaleni doutnavého vyboje mezi
substratem a tercem (katodou) za snizeného tlaku v pracovni komote. Ten je zdro-
jem ionizovanych castic, které nasledné bombarduji ter¢ a odprasuji z néj material.
Problém v takovéto sestavé spoc¢iva v nutnosti pouzit vysoké napéti (v radu kilovolt),

a zejména vysoky tlak pracovniho plynu (fddoveé stovky Pa), tak aby dochézelo k
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dostatecné mite néasledné ionizaci pracovniho plynu uvolnénymi sekundarnimi elek-
trony a diky tomu se udrzel vyboj. Vysoky tlak ale zaroven vede vétsimu k rozptylu
rozprasenych atomu a snizuje tak icinnost prenosu atomu z terce na substrat. Pen-
ning [6] navrhl pouziti magnetronu, tedy katody s magnetickym polem. Magnetron,
usporadany tak aby jim tvorené magnetické pole navadélo elektrony podél povrchu
terce, znacneé zvysil efektivitu ionizace v prostoru nad tercem.

Nésledujici vyvoj vedl ke vzniku konvenénich magnetronovych aparatur v 70. le-
tech, uzivajicich jeden magnetron az k vicemagnetronovym soustavam v 90. letech,
které zaznamenaly prilom v prumyslové aplikaci naprasovaciho procesu. Dalsim
vyznamnym milnikem je zavedeni tzv. Pulsed Magnetron Sputtering (PMS), pro-
cesu, ve kterém pii uziti specidlniho zdroje dochazi k rychlému pulzovani napéti
na magnetronu. Tento pristup tesi nékteré problémy, které jsou vyznamné napt. u

naprasovani dielektrickych vrstev nebo reaktivniho naprasovéani oxidu. [§]

2.1.2 Reaktivni magnetronové naprasovani

Mezi vyznamné segmenty technologie magnetronového naprasovani patii, ptriblizné
od 80.let minulého stoleti, naprasovani reaktivni. Vyznam reaktivniho magnetro-
nového naprasovani spo¢iva v naprasovani slouc¢eninovych vrstev, naptiklad nitridu,
oxidu, karbidu ¢i jejich kombinaci. [8; 16].

Reaktivni naprasovani muze probihat ve tfech zakladnich médech, v zavislosti
na pouzitém mnozstvi reaktivniho plynu: metalickém , pfechodném a reaktivnim
(compound). Pro naprasovani v reaktivnim mdédu je charakteristické nizka rychlost
depozice slou¢eninovych vrstev apcom v porovnani s rychlosti depozice kovovych
nebo slitinovych vrstev apye. Pomér apye/apcom je nizsi pii depozici nitridu(3-4),
ale pro oxidy dosahuje vysokych hodnot(10-15).

Pokles ap v reaktivnim mdédu je zpusoben reakei reaktivniho plynu (RG) s povr-
chem odprasovaného terce a nasledné preméné ve slou¢eninu, napt.Ti na TiN nebo
TiOs. V dusledku toto zpusobi snizeni rozprasovaciho vytézku (sputtering yield)

YMe > YCom, T€SP. y1i > 7yrin. Déle, v zavislosti napf. na pouzitém materidlu a s
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Obrazek 2.1: a) schéma prubéhu depoziéni rychlosti ap jako funkce prutoku reak-
tivniho plynu ®gg, b) schéma prubéhu parcidlniho tlaku reaktivniho plynu prg jako

prutoku RG ®rg, [16]

tim se pojicimi parametry (napt.koeficient sekundarni emise), muze dojit ke snizeni
vybojového napéti Up. Pii zméné prutoku reaktivniho plynu je obvykle pozorovano
hysterezni chovani procesu (viz. obr. 2.1).

Mira poklesu ap zavisi vyznamné na materialovych vlastnostech materialu terce,
a na pouzitém reaktivnim plynu. Pokud je vysledna sloucenina elektricky izolator,
dochézi navic ke dvéma dalsim negativnim jevum. Neodprasované plochy na terci
(vyznamné predevsim pro plandrni magnetrony) se pokryvaji dielektrickou vrstvou,
na kterych se hromadi ndboj. Pfi nahromadéni dostatecné velkého ndboje muze dojit
ke vzniku mikrovyboju(oblouki), které mohou negativné ovlivnit kvalitu vrstvy.

Obdobné, anoda sestavy se pokryva dielektrickou vrstvou (problém mizejici anody).
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2.1.3 Problémy a omezeni reaktivniho magnetronového
naprasovani
Hystereze

Pii reaktivnim naprasovéani lze pozorovat hysterezni jev (viz. obr. 1). Jeho vznik lze
vysvétlit predevsim snizeni rozprasovaci rychlosti na terci pokrytém slouc¢eninou. To
zpusobi snizeni spotieby reaktivniho plynu na sténach komory, coz ma za nasledek
zvySeni parcidlniho tlaku reaktivniho plynu v komote a pokryvani stén komory
slouceninou. Druhy jev zpusobi snizeni spotieby reakéniho plynu na sténdch ko-
mory, a z toho vyplyvajici zmény parcialniho tlaku reakéniho plynu.

Hystereze je pritomna pouze pfi zapnutém vyboji. V metalickém modu
odpovidajicimu ®rg v rozmezi bodu A-B je reaktivni plyn plné spotiebovavan re-
akci na sténach komory a na povrchu terce. V bodé B dojde k plnému vyrovnani
rychlosti spotfeby a rychlosti piitoku plynu do komory. Zvyseni rychlosti piitoku
plynu do komory mezi body C-D zpusobi zvyseni parcidlniho tlaku prg, nasledné
otraveni terce a snizeni rychlosti depozice ap. Dalsi zvysovani ®rg vede k linedrnimu
zvySeni tlaku, pricemz ap se dale nemeéni. Pfi snizeni tlaku prg v rozmezi bodu D-E
je prestup do metalického médu ¢astecné zpomalen v rozmezi C-E. Toto zpomaleni
je zpusoben vrstvou materialu na povrchu terce, které jesté nebyl odpraseny vli-
vem nizké rozprasovaci rychlosti. Rozprasené atomy dopadaji na stény, ale nestihaji
navazovat (getterovat) velké mnozstvi reaktivniho plynu. [16]

Hystereze je negativnim jevem. Brani vzniku MeRG, filmu se stochiometrii x
odpovidajici prg v intervalu B-C. Dale ptusobi nestabilni naprasovani pii ®rg v
blizkosti pfechodu B-C. Maniv et. al [13] navrhl umistit mezi terc a substrat miizku,
pricemz vypust pro argon byla na strané terce a vypust pro RG na strané substratu.
Tato modifikace ovSsem prinesla tfi problémy: mfiizku je tieba casto ¢istit, brani
pruchodu kovi k substratu a snizeni miry bombardovéani rostouciho filmu plazmatem
pokud je miizka uzemnéna. Pristup s miizkou je ovsem nepouzitelny pro prumyslové

vyuziti, kde je tfeba jednoduchého systému bez piekazek. Je tedy tfeba hysterezi
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jako takovou eliminovat, nebo zajistit stabilni naprasovani v prechodovém maodu.

Jednim z moznych feSeni kontroly hystereze je pouziti vysokorychlostnich cerpacich
systému. Podminku pro eliminaci hysterezniho jevu lze odvodit z rovnovazného
stavu mezi mnozstvim reaktivniho plynu vazaného na odprasovany material a

mnozstvim odéerpavaného reaktivniho plynu z komory [7]

Pre = praSre +° Pra (2.1)
kde Sgq je Gerpaci rychlost reakéntho plynu vyvévou, *®grq je tok reakéniho

plynu spotiebovany reakci s rozprasenymi atomy na terc. Za podminky

OPrc

PRG

Srag > Se = max(

) (2.2)

kde S, je kriticka cerpaci rychlost systému, je systém stabilni.

Piechod z metalického do reaktivniho médu naprasovani

Pro podminku Sgrg > S je mozné stabilné naprasovat slouceninové vrstvy. Ve
velkém mnozstvi systému tato podminka ovSem neni splnéna, predevsim v systémech
pro prumyslovou vyrobu, nastava v nich tedy hystereze. V téchto systémech lze po-
zorovat skok mezi body B — C, v zavislosti na hodnoté prg. V tomto rozmezi nelze
naprasovat slouceninové filmy pii konstantni hodnoté parcidlniho tlaku reakcéniho
plynu.

Experimenty ovSsem prokézaly, ze pro tyto 'zakidzané’ hodnoty pre odpovidaji
filmy s =1 a podstechiometrické filmy s x<1. Déle bylo zjisténo, Ze stechiometrické
filmy s x=1 jsou v této oblasti deponovany se znacné vyssi rychlosti depozice ap.
Existuje tedy zajem, vyvinout systémy, které umoznuji stabilni nanéseni vrstev za
téchto podminek.

Skok mezi B-C je velmi ostry. Je ovSsem mozné operovat v prechodovém maédu,
pokud je systém schopny kontrolovat jak prg, tak ®rg. Tohoto je mozno docilit

napiiklad nasledujicimi zpusoby: aktivnim fizenim ®grq se zpétnou vazbou ziskanou
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pomoci Plasma Emission Monitoring (PEM), nebo variaci ®A, ve velmi jemnych

krocich.[16]

Arcing a problém mizejici anody

Béhem naprasovani dielektrickych slouc¢enin se na povrchu terce, mimo hlavni oblast
bombardovani ionty, vytvari vrstva slouceniny, ktera ma nizsi rozprasovaci koefici-
ent a muze se elektricky nabijet a nasledné umoznit vznik mikroobloukt na jejim
povrchu. Oba tyto jevy jsou znacné nezadouci. Mikrooblouky zpusobuji vystieleni
kapicek materialu terce. To muze zpusobit vystieleni kapicek slouceniny. Toto muze
negativné ovlivnit stechiometrii nanaseného filmu ¢i vytvortit defekty v pripravované
vrstvé a ovlivnit jeji morfologii. Tento jev je silné nezadouci zejména u optickych a
korozi odolnych vrstev [8]. Zaroven mohou kapicky pusobit jako kondenzac¢ni jadra
a zpusobit nechténou kondenzaci materidlu.

Potlaceni nebo odstranéni téchto jevu lze tesit dvéma pristupy. Zamezit vzniku
dielektrickych vrstev, popt. teré od nich néjak ocistovat. Pokud uz dojde k nahro-
madéni naboje na dielektrické vrstvé, umoznit kontrolovanou disipaci naboje.

Vhodnym feSenim pro neutralizaci naboje je pouziti dualniho magnetronu, kdy
jsou v systému umistény dva magnetrony, mezi kterymi dochéazi k periodické vymeéné
polarity napéti. Pokud je Up zaporné, je terc odprasovan. Pokud je Up kladné, vlivem
bombardovani elektrony je dielektricka vrstva vybijena. Vznik mikrooblouku miuze
byt eliminovan, pokud je dielektricka vrstva vybita pred tim, nez nédboj dosahne

kritické hodnoty.

2.1.4 Pulzni naprasovani

Pulzni naprasovani se jevi jako vhodné pro potla¢eni problému spojenych s
naprasovanim dielektrickych vrstev. Béhem pulzniho naprasovani se pouziva zdroj
stejnosmeérného napéti (DC), pricemz prubéh napéti ddvaného zdrojem je upraven
do obdélnikovych pulzu.

V intervalu zapnutého pulzu (pulse-on) je na teré privedeno zdporné napéti
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[Uorl # [ Uonl [Uorl = Uonl
tpuise off
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> < [ —
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t t t
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' '
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i :
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Obréazek 2.2: Schéma prubéhu napéti béhem obdélnikovych pulzu pfi pulznim
naprasovani: a) unipoldrni, b) bipolarni asymetrické(Upuise—on > Upuise—oft), €) bi-

polarni symetrické(Upuise—on = Upulse—off)

Upulse—on @ materidl terce je odprasovan. Délka trvani zapnutého pulzu je dana tak,
aby se na dielektriku nestacilo nahromadit mnozstvi ndboje vyssi, nez je kriticka
hodnota a nedoslo k vytvoreni mikrooblouku. V rezimu intervalu vypnutého pulzu
(pulse-off) je napéti na terci bud tplné vypnuto (= 0 V, unipolarni méd), nebo je
naopak na ter¢ ptrivedeno kladné napéti (> 0 V, bipoldrni médy), vétsinou kolem
10 V. V médu vypnutého pulzu je tak zabranéno dalsimu hromadéni naboje na
dielektriku, a ten je neutralizovan dopadem elektronu z plazmatu. V zavislosti na
frekvenci zdroje f 1ze formulovat podminku na zabranéni vzniku oblouku pii kritické
frekvenci f.r

J— (2.3)

€0l

kde Eg, €, €, J; jsou dielektrickd pevnost nevodivé vrstvy na terci, relativni per-
mitivita vrstvy, permitivita vakua a proudova hustota na teréi béhem pulzu (pulse-

on) [16].

2.1.5 Dualni magnetron

Jak bylo zminéno vyse, dualni magnetron je jedno z perspektivnich zafizeni a ispésné
se pouziva napt. pti depozici nanokompoziti, oxidovych a vicefazovych vrstev. Mezi

hlavni vyhody patii potlaceni efektu mizejici anody, zvysSeni rychlosti depozice a
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pulzni DC

zdroj
magnetron 1 ——> ' <— magnetron 2
Noo2a
AV S

| subsrat |

Obréazek 2.3: Schéma zapojeni dualnitho magnetronu

moznost lepsi kontroly nad slozenim deponované vrstvy.

V depozi¢ni komote jsou umistény dva magnetrony, natocené ke spolecnému
substratu. V ’pulse on” médu magnetronu 1 se pulznim zdrojem na magnetron 1
privadi zdporné napéti, a na magnetron 2 bud nulové nebo kladné napéti. Ter¢ na
magnetronu 1 je rozprasovan, magnetron 2 slouzi jako anoda. Po skonceni pulzu na
prvnim magnetronu se role a polarity magnetronu prohodi, magnetron 1 je anoda a
ter¢ na magnetronu 2 je odprasovan. Jelikoz se tento stav neustale stiida po celou
dobu naprasovaciho procesu, dochézi k odprasovani materidlu z obou magnetronu,
¢imz zaroven dochazi k ¢isténi obou magnetronu. Efektivné tak jde odstranit jev
mizejici anody, jelikoz dielektricka vrstva je béhem zdporného pulzu z magnetronu
odprasena.

V pripadé pouziti terc¢u z ruznych materialu lze deponovat kompozitni vrstvy.
Individualnim nastavenim na jednotlivych magnetronech lze kontrolovat rust kom-
pozitni vrstvy na substratu, a ovliviiovat jeji slozeni. Je mozné tak nanaSet napf.
dvoufazové krystalické systémy. Pokud jsou oba terce ze stejného materialu, rychlost

depozice navic vzroste oproti systému s pouze jednim magnetronem.
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2.2 Programovaci jazyk Fortran a metody Monte

Carlo

Tato sekce struéné popise vlastnosti a uziti programovaciho jazyka Fortran, ktery
byl zvolen pro vytvotreni simula¢niho programu pro napousténi plynu do vakuové

komory. Déle budou stru¢né rozebrany principy Monte Carlo metodiky.

2.2.1 Fortran

Jméno Fortran vzniklo jako zkrdcenina 'Formula-Translation’. Kompilator s timto
jménem byl v roce 1957 vydan firmou IBM pro uziti v pocitacich v matematickych
a védeckych vypoctech. Od svého vydani prosel Fortran nékolika vyznamnymi revi-
zemi, predevsim verze Fortran77, Fortran90 a Fortran2003, ptficemz posledni revize
vysla v roce 2008 jako Fortran2008. V prubéhu let se postupné pridavaly rozsitent,
nové funkce a postupné odprostovani od svych zdkladu jazyka psaného na dérnych
Stitcich. V soucasné dobé se jednd o moderni a rychly jazyk, podporujici jak pro-

cedurdlni tak objektové orientované programovani [15].

2.2.2 Metody Monte Carlo

Monte Carlo metody jsou Siroky soubor matematickych algoritmu, zalozenych na
nahodném vzorkovani pravdépodobnostnich jevii daného systému. MC piistup

umoznuje, pii znalosti pravidel systému na mikroskopické drovni simulovat chovani
a ¢asovy vyvoj tohoto systému na makroskopické trovni. Jednd se sérii vypoctu (po-
kusu) obsahujici uré¢itou miru ndhodnosti. Pfi dostatecném poctu opakovani téchto
pokusu dostavame statisticky soubor vysledku, ktery nam dava informaci o makro-

skopickém chovani systému. [1].

Historie metod Monte Carlo

Jako prvni aplikaci myslenky pouziti vzorkovani ndhodného jevu se povazuje tzv.

Buffonova jehla. Hrabé Buffon navrhl pokus, kdy se papir s rovnobéznymi linkami
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\‘é\( N
> D
f““x 7

A B

N/

Obrazek 2.4: Simulace Buffonova pokusu s 50 jehlami [1]

vzdalenymi od sebe d opakované hazela jehla o délce L, za podminky d > L.

Pravdépodobnost, ze jehla dopadne tak, Ze protne linku je

2L
md’

Pozdéji, Laplace navrhl, ze lze timto zpusobem vypocitat hodnotu konstanty

p= (2.4)

7, a¢ se jednalo o ponékud zdlouhavy proces[1]. Prvni moderni uziti metod Monte
Carlo spada do c¢tyticatych let minulého stoleti, kdy John von Neumann a Stanislaw
Ulam vyuzili MC pristup pro vypocty ve vyzkumu jadernych zbrani, ktery probihal
v Los Alamos. Zde také tento pristup dostal své jméno, na pocest Ulamova stryce
ktery si s oblibou pujcoval penize od pribuznych a nasledné je obratem prohrél,
neboli ,just had to go to Monte Carlo®.

Von Neumann myslenku statistického ptistupu k problémum, se kterymi se
tamni vyzkum setkal, vyjadril v dopise Robertu Richtmeyerovi. Na pocatku je koule
stépného materidlu. Déle uvazujme mnozstvi neutronu v néjaké poc¢atecni distribuci
prostorem a rychlostmi. Cilem je sledovat vyvoj velkého mnozstvi individualnich
retézovych reakci neutront, s uvazenim rozptylovych, absorpénich, fiznich a

unikovych jevu.
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V kazdém kroku je nutné udélat soubor rozhodnuti, zalozenych na statistickych
pravdépodobnostech systému vzhledem k jeho fyzikalnim a geometrickym vlastnos-
tem. K prvnim dvéma rozhodnutim dojde v ¢t = 0, kdy je danému neutronu ptidélena
urcitd rychlost a urcita pozice v prostoru. Dalsim rozhodnutim je pozice ve které
dojde k dalsi srazce a vlastnosti této srazky. Pokud pfi této srazce dojde ke Stépeni,
musi dojit k rozhodnuti, kolik neutront bude $tépnou reakci uvolnéno, pricemz pro
kazdy z uvolnénych neutronu musi byt uréeny hodnoty rychlosti a pozic, stejnym
zpusobem jako pro neutron na zacatku procesu. Pokud pii kolizi nedojde ke stépné
reakci, ale k odrazu, neutron ma po odrazu upravenou hybnost podle prislusnych
statistickych funkci pro odraz. Pokud neutron prejde do nového prosttedi, je nutné
upravit vlastnosti danych statistickych funkei tak, aby spravné popisovaly chovani
neutronu uvnitt nového média. Timto zpusobem je mozné vytvorit ¢asovy vyvoj
zivota neutronu, pricemz tento postup je postupné aplikovan na vSechny neutrony
v souboru, dokud neni mozné si utvorit statisticky pohled na dany systém [14].

Tuto filozofii pristupu k simulaci systému ¢astic 1ze dobte aplikovat i mimo jader-
nou fyziku. Diky tspéchu, ktery s timto fesenim Ulam a von Neumann pfinesli, byla
metoda s tim, jak se rozvijely moznosti pocitacu (a spolecné s tim i ostatnimi nume-
rické pristupy) postupné rozsifovana do dalsich védnich disciplin. Monte Carlo me-
tody je mozné pouzit prakticky v jakékoliv aplikaci vyuzivajici pravdépodobnostni
interpretaci. V dnesni dobé je tak mozné Monte Carlo pristupy najit v matematice,

fyzice, biologii, umélé inteligenci ¢i pocitacové grafice.

Generovani pseudondhodnych ¢éisel

Soucasti kazdého Monte Carlo vypoctu, diky jejich statistické povaze, je urcity
ndhodny prvek, ktery je jakymsi ,srdcem® celého procesu. Vyuziti ndhodnych hod-
not je pravé to, co imituje stochastickou povahu skuteé¢nych ,nahodnych“ pro-
cesu probihajicich v realné prirodé. Implementace Monte Carlo metod tedy polozila
dulezitou otazku: jak spolehlivé generovat ndhodnad ¢isla?

Je tfeba si uvédomit uskali ,pravého” generatoru nahodnych ¢isel, a z toho

12



2. SOUCASNY STAV PROBLEMATIKY

plynoucich duvodu pouzivani tzv. generatoru pseudonahodnych é&isel. Je mozné
nahodna ¢isla urcovat napiiklad z Sumu uvniti vhodného elektrického obvodu, nebo
z rozpadu radioaktivnich prvku. Potiz s takovymi aplikacemi je dvoji. Je neprak-
tické takova zafizeni propojit s poc¢itacem. Alternativou je uchovavat velkd pole
takto vygenerovanych ¢isel, a je pravdou ze se diive vydavaly sborniky ndhodnych
¢isel, ale i tak se jednd o nepraktické feseni pro uziti v pocitacovych vypoctech.
kovatelnost vypoctu. Zdrojovy kdd je psan clovékem, a i nejzkusenéjsi programator
se muze dopustit chyby v syntaxi kodu. Po dokonceni programu tedy ptichazi na
fadu testovani a odhaleni moznych chyb, a je tak nutné byt schopen vypocet zo-
pakovat a sledovat sekvenci kroku které vedly do bodu kde dochazi k chybé v pro-
gramu. Dalsim vyznamnym faktorem je samotné mnozstvi nezbytnych ndhodnych
hodnot béhem jednoho Monte Carlo vypoctu, bézné zasahujici do desitek miliont.
Je mnohem snazsi vygenerovat toto mnozstvi dle potieby, nez uchovavat tabulku
nahodnych ¢isel takovychto rozmeér.

Generator pseudonahodnych ¢isel je algoritmus, jehoz vystupem je mnozina ¢isel
s vlastnostmi podobnymi mnoziné nahodnych c¢isel. Vystupni pseudondhodna sek-
vence zavisi na urcitém pocatecnim nastaveni algoritmu, zvaném ,,seed”, a tudiz neni
skutecné ndhodna. Seed jako takovy muze obsahovat skuteéné ndhodné veliciny, a lze
tak zabranit reprodukci stejnych mnozin pseudonahodnych cisel, coz je vyznamny
jev predevsim v kryptografické aplikaci.

Dalsi vyznamnou vlastnosti generatoru je jeho periodicita, tedy maximalni délka
mnoziny vygenerovanych pseudondhodnych ¢isel bez opakovani. Pokud pocet vnitinich
stavu generatoru je n bitu, potom délka periody tohoto generatoru nemuze byt delsi
nez 2" vysledku.

Mezi nejbéznéjsi generatory pseudonahodnych ¢isel patii linearni kongruentni

generator(LCRNG). Je zalozen na rekurentnim vzorci

Xpi1 = (aX, +¢) mod m, (2.5)

13
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pricemz pro pocitac s 32-bitovou architekturou, podporujici dvojkovy doplnek,

ho lze zapsat jako

Xpi1 = mod (aX, +c,2%). (2.6)

a je zde tzv. ,magické ¢islo“, a c liché ¢islo. Takto popsany generator generuje
32 bitu dlouhy string ndhodnych bitt X,,; z predchoziho vypoctu X,,. Po souctu
nebo nasobeni, bity vyssiho fadu nez 32 jsou ztraceny, a byvajici bity jsou smichany
do pseudondhodného stavu. Vsechny operace uvazuji X,, .1, X,,, a a ¢ jako 32-bitova
celd cisla.

,2Magicka® konstanta a je urcCena experimentalné z predchoziho vyzkumu. Mezi
doporucované hodnoty patii a = 663608941 a a = 69069.

Pokud je ¢ liché &fslo, délka cyklu generdtoru je 232, tedy pfiblizné 4 miliardy.
Efektivné tak vznika dostatecny rozsah nahodnych celych ¢isel. Pokud je ¢ = 0,
LCRNG prechazi na multiplikativni kongruentni generator nahodnych ¢isel( MCRNG),
s délkou cyklu 239, ¢ili zhruba 1 miliarda. MCRNG je oproti LCRNG rychlejsi,
protoze neopotiebuje operaci vyhledavani a souctu celych ¢isel. Seed, Xy, muze byt
libovolné celé cislo pro LCRNG. Pro MCRNG je nutné pouzit liché celé ¢islo. Bézné
se pouziva dostatecné velké liché ¢islo, nebo dostatecné velké prvocislo.

Vystup algoritmu je bézné prevadén na realnd cisla rovnomeérné rozlozenad v

intervalu (0, 1). Tento ptevod se bézné provadi jako

ro=1/2+ X, /2% (2.7)

Je ovSsem vhodné si uvédomit, ze takovyto zapis da rozsah 0 <=r, < 1, vlivem

asymetrického rozdéleni celych ¢isel: v zaporné casti X, je o jednu hodnotu vic nez
v kladné, a je tieba dle toho upravit implementaci generdtoru ndhodnych cisel.

Pouziti Monte Carlo metod pfi simulaci naprasovani tenkych vrstev

V soucasné dobé se pfi simulacich pohybu a interakei iontu uvnitt terée pouziva

rodina programu vychézejici z programu TRIM(,transport of ions in matter®) a

14
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SRIM(,,stopping and range of ions in matter*), ktery obsahuje funkcionalitu TRIMu
a rozsituje ji o dalsi funkce. Pro simulaci transportu iontu v prostoru se zapoc¢tenim
vlivu bindrnich srazek je uzivan program SIMTRA. Je bézné pouzivat tyto softwary v
tandemu, napi pouzit SRIM pro vypocet rozdéleni vektoru rychlosti rozprasovanych
¢astic, a tuto informaci poté predat do programu SIMTRA pro simulaci jejich trans-
portu plynnou fazi. [12; 17]

SRIM umoznuje vypocet dopadu a zastaveni ionti v pevné latce pro ionty s
energii do 2 GeV/amu. Program pouziva aproximaci bindrnich srazek mezi dopa-
dajicim iontem a atomy pevné latky. Vypocet je efektivni diky uziti statistickych al-
goritmu, diky kterym lze pohyb iontu pocitat jako soustavu skoku mezi vypocitanymi
misty kolizi. Tato data jsou poté zprumérovana pires prislusnou drahu mezi skoky.
Béhem kolizi maji atom a ion Coloumbicky potencidl, véetné vyménné a korelaéni
interakce mezi prekryvanymi elektronovymi obaly. Iont mé uvazované interakce na
velkou vzdalenost, které zpusobuji elektronové excitace a vznik plasmonu uvnitf
terce. Tyto jsou popsané jako celkovy popis kolektivni elektronové struktury terce
a meziatomovych vazeb pii zapoceti vypoctu. Rozlozeni naboje iontu uvnitt terce
je popsan jako velikost efektivniho nédboje iontu, véetné rychlosti iontu zdvislé na
naboji a celkového elektronového morte terce.

TRIM umoznuje simulovani komplexnich ter¢ti az o osmi vrstvach tvorenych
z ruznych slouc¢enin. Program vypocita vyslednou 3D distribuci iontu a vSechny
prislusné kinetické jevy pusobici ztratu energie iontu: poskozeni terce, odprasovani,
ionizaci a produkci fotonu. VSechny atomové kaskady v terci jsou detailné sledovany.
Program umoznuje preruseni simulace v jakémkoliv momentu a pokracovani pozdéji.
Déle umoznuje préaci s vykreslenim ziskanych dat a jejich analyzu. [21]

SIMTRA je program zalozeny na generovani testovacich ¢astic pro Monte Carlo
vypocty, vyvinuty pro simulace toku kovovych ¢astic béhem magnetronového
naprasovani. Pohyb ¢astic, generovanych z poc¢atecnich podminek pozice, energie a
sméru pohybu, z povrchu terce, je sledovan dokud neprotnou uzivatelem definova-

nou plochu, ohranicujici sledovanou oblast. Software umoznuje nastavit parametry
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geneze ¢astic a jejich transport plynnou fazi, napt. pocatecni energii, tthlovou dis-
tribuci, difuzi plynu. Program také umoznuje uzivateli vybrat z nékolika moznych
interakénich potencidlu bindrnich srazek ¢éstic. [17]

Pro vypocty rozprasovaciho vytézku (sputtering yield) béhem naprasovani tenkych
vrstev se pouziva varianta TRIMu SDTrimSP. Predpona SD znamenad zkratku ,static-
dynamic®, tedy ze program umoznuje jak statické tak dynamické vypocty. Piipona
SP znamena ,sputtering yield“, tedy ze program obsahuje funkce pro vypocty naprasovacich
procesu. Program SDTrimSP uzivd metod Monte-Carlo k vypoctum binarnich koliz{
v amorfnich materidlech. Program je spojenim ptedchozich programu TRIM a TRI-
DYN. Program je vhodny pro vSechny systémy pro které je dostupny kompilator
Fortranu 90 a knihovna MPI (Message Passing Interface).

SDTrimSP je Monte-Carlo program, predpokladajici amorfni (ndhodnou) struk-
turu terce, pri nulové teploté a nekonecné plose povrchu terce. Aproximace bindrni
kolizi je pak pouzita pro feseni atomarnich kolizi mezi dopadajicimi atomy a atomy
terce. Toto znamend, ze zména ve sméru pohybu vlivem kolize je dana asympto-
tami skutecné pohybové trajektorie. Pro toto vyhodnoceni je tfeba zvolit interakcni
potencidl pro zjisténi odrazového thlu pohybujiciho se atomu a thel zpétného razu
atomu uvedeného do pohybu. Néasledné je mozné spocitat ztratu energie vlivem od-
razu a zpétného razu. Dale ztraci pohybujici se atom energii vlivem interakce s
elektrony tercového materidlu (ztrdta vlivem neelastické srazky). Program pak sle-
duje implantované a odrazené atomy v 3-D dokud jejich energie neklesne pod urcitou
uroven (standardné 5 eV), nebo neopusti ter¢. Program obsahuje databézi prvku,
ve které jsou ulozeny vSechny potiebné udaje pro vypocty, jako napt. atomova ¢isla,
hmotnosti prvku, hustoty prvku v pevném a kapalném stavu, povrchové vazebné

energie a dalsi. [4]
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3 Cile diplomové prace

1. Studium literatury o reaktivnim magnetronovém naprasovani a literatury o

simulaci transportu ¢astic metodou Monte Carlo.

2. Navrhnout a vytvorit po¢itacovou simulaci (metodou Monte Carlo) napousténi
reaktivniho plynu k terci nebo substratu pouzivaného v systémech pro reak-

tivni magnetronové naprasovani vrstev.

3. Provést simulace napousténi reaktivniho plynu k terc¢i a substratu. Vypocitat
tok reaktivniho plynu na ter¢ a substrat v zavislosti na poloze a orientaci
napoustéci trubicky. Provést diskusi vysledku s ohledem na limity pouzité

metody.
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4 Navrh programu pro simulaci
napousténi reaktivniho plynu

vyuzivajici Monte Carlo metody

Tato kapitola popisuje navrh programu, ktery byl vytvoren pro provedeni vypoctu
potiebnych ke splnéni cilu této prace. Popisuje zvolenou logiku feseni ulohy simu-
lace pohybu ¢astic reakéniho plynu, vstupy a vystupy programu, a predpoklady na

kterych je program zalozen.

4.1 Definice a predpoklady ulohy

Program, ktery je jednim ze zadanych cilu této prace, ma za tikol simulovat transport
reaktivniho plynu uvniti depozi¢ni aparatury. Vzhledem k implementaci problému
pomoci Monte Carlo metody bylo nutné ptijmout nékterda zjednoduseni simulo-
vaného fyzikalniho problému.

Aparaturou je zde myslena vakuova komora obsahujici magnetron(terc) a substrat.
Do vakuové komory je nereaktivni plyn (argon) privadén klasicky napoustécim ot-
vorem na sténé komory, zatimco reaktivni plyn (kyslik) je privadén pied teré po-
moci tenkych trubicek z korundu. Rozméry vakuové komory, umisténi otvoru na-
poustécich trubicek, terce a substratu odpovidaji depoziénimu systému pouzitému
v . [20], [19].

Béhem naprasovani tenkych vrstev je prostor uvnitt aparatury vyplnén pra-

covnim plynem (Ar). Tlak plynu je ¢erpacim zafizenim udrzovén na konstantni

18



4. NAVRH PROCRAMU

hodnoté. V ramci vypoctu programu, ktery je soucdsti této prace, nejsou tyto jevy
uvazovany a program tak uvazuje tlak pracovniho plynu rovnhomérné rozlozeny po
celém simulovaném prostoru.

Uvniti komory pomoci magnetronu vytvoreno magnetické pole. V tomto prostiedi
se poté zapali doutnavy vyboj, ktery je zdrojem ionizovanych c¢astic reaktivniho
plynu. Ty jsou poté napétim navadény na katodu magnetronu, kde bombarduji terc
a do prostoru z néj odprasuji materidl, ktery nasledné kondenzuje do vrstvy na
protilehlém substratu.

Pti simulaci transportu reaktivni plynu byly zanedbany interakce souvisejici
s pritomnosti plazmatu, elektrického napéti a magnetického pole. Uvnitt realné
aparatury muze dochézet k jevum, které lokalné ovliviuji tlak pracovniho plynu
(ziedovani pred tercem vlivem rozpraSenych atomu terce). Metoda se omezuje se
pouze na modelovani interakci molekul reaktivniho plynu s pracovnim plynem a s
dopadem molekul reaktivniho plynu na povrch terce a substratu. Neuvazuje tedy
napf. disociaci a ionizaci castic.

Uvazovany model uvazuje tyto interakce molekul reaktivniho plynu:

1. Srazka molekuly reaktivniho plynu(Os) s atomem pracovniho plynu(Ar) podle
metodiky pfevzaté z [9] a [2].

2. Dopad molekuly reaktivniho plynu na povrch terce/substratu. V zévislosti
na pravdépodobnostnim rozdéleni dané hodnotou sticking koeficientu dojde
k jedné ze dvou situaci: ¢astice se chemisorbuje na povrch, nebo se odrazi s

energii danou teplotou na povrchu.

3. Castice ztrati energii v takové mite, Ze ji je mozné uvazovat jako termalizo-
vanou. V ramci pouzitého modelu toto nastava poklesem energie ¢astice pod
danou hodnotu vlivem srazek s pracovnim plynem, dopadem na stény vakuové

komory nebo po daném mnozstvi srazek s pracovnim plynem.

Dalsim cilem této prace je prevzit takto definovany matematicky model a s jeho

pomoci provést sérii vypoctu zamérenych na sledovani dopadu molekul Oy na terc

19



4. NAVRH PROGRAMU

Obrazek 4.1: Vzor simulované geometrie - komora pro reaktivni magnetronové

naprasovani. Prevzato z [10].
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Obrazek 4.2: Schéma geometrickych parametru simulovaného systému.
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pro ruzné vzdéalenosti otvoru napousténi reaktivniho plynu a pro ruzné hodnoty
prutoku reaktivniho plynu proudiciho otvorem. Vysledky téchto vypoctu a jejich

diskuze jsou prezentovany v 5. kapitole této prace.

4.2 Algoritmus programu

V ramci tkolu této prace byl vyse uvedeny matematicky model implementovan
do vypocetniho programu v programovacim jazyce FORTRAN. V této casti jsou
popsany jednotlivé kroky vypoctu numerické simulace transportu ¢astic reaktivniho
plynu uvnitt vakuové komory. Samotny zdrojovy koéd programu a zkompilovany
program je umistén na CD, které je prilohou k této praci.

Po spusténi programu souborem 'main.exe’ program v prvnim kroku vyhleda
soubor "vstup.txt’, ktery obsahuje parametry popisujici simulaci, kterou ma program
provést. Konkrétni popis parametru vypoctu a formatovani souboru 'vstup.txt’ je

rozepsan v c¢asti 4.3.1 této prace.

Pocatecni generovani castic

Po nacteni poc¢atecniho nastaveni program vygeneruje zadané mnozstvi ¢astic reak-
tivniho plynu v pocateéni pozici. Program uvazuje dva otvory napoustéci trubicky
reaktivniho plynu. Na kazdé vypusti se tak vygeneruje polovina zadaného mnozstvi

simulacnich ¢éstic. Slozky vektoru rychlosti ¢astic na vypusti jsou

v = fB(T, m,,g), (4]_)
vy = f5(T, M), (4.2)
v3=0- (fB(T, Mg) + 2]0%) L0 v >0 (4.3)

kde T je teplota kysliku privadéného do napoustéci trubicky, ¢ je celkovy prutok
kysliku (pV proud) trubickami (ve vyrazu pro rychlost je jedna polovina, protoze
prutok je rozdélen do dvou otvort), p, je tlak u vypusti, A je plocha otvoru vypusti

a O je parametr otoceni vypusti (1 k substratu, -1 k terci). fg je funkce vracejici
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hodnotu rychlosti generovanou s pomoci nahodného ¢isla z jednorozmérného Bolt-

zmannova rozdéleni rychlosti

erf1(2U — 1)

Vg (25 T)

kde erf™! je inverzn{ chybovd funkce, m,, je hmotnost molekuly reaktivniho

fB (T,mrg) =

U € [0,1], (4.4)

plynu, k5 je Boltzmannova konstanta, U je ndhodné ¢islo a T' je teplota plynu.

Termalizace a chemisorbce

7 hlediska vnitiniho chodu a vypocetni logiky program nerozlisuje mezi chemisorbci
a termalizaci. V obou pripadech je ¢astici nastavena nulova energie, resp. nulova
rychlost a castice neni dale sledovana béhem vypoctu. Program provadi kontrolu
energie ¢astice na zacatku hlavniho cyklu, a neprovadi vypocet transportu ¢astic s

nulovou energii, ¢imz urychluje vypocet.

Hlavni cyklus programu

Po vygenerovani rychlosti vSech ¢astic program ptejde k hlavnimu cyklu, ktery zpra-
covava vypocet rovnic popisujicich transport molekul reaktivniho plynu uvniti ko-

mory. Hlavni cyklus 1ze rozlozit na tyto kroky:
1. Vygenerovani rychlosti atomu Ar jako srazkového partnera.

2. Vypocet drahy molekuly reaktivniho plynu do dalsi srdzky s vygenerovanym

partnerem, v zavislosti na rychlosti srazkového partnera a rychlosti molekuly.

3. Kontrola, zda-li presunem do bodu srazky nedoslo ke kolizi molekuly reak-

tivniho plynu se sténami vakuové komory nebo k dopadu na terc ¢i substrat.
4. Srézka a vypocet rychlosti molekuly reaktivniho plynu po srazce.

Zaroven je hlavni cyklus soucasti dvou dalsich cyklu, které kontroluji intervaly
ukladani mezivysledku a celkovou dobu béhu simulace. Na konci kazdého cyklu

hlavniho vypoctu pro danou ¢astici program porovna vnitini dobu béhu simulace
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pro momentalné simulovanou ¢astici s parametrem delta_t. Pokud se simulacni cas
pro c¢astici rovnd nebo prevysuje delta_t, hlavni cyklus se jiz neopakuje, misto toho
se ulozi hodnota simulacniho casu ptevysujici delta_t pro danou Céstici a pozice
castice v case delta_t. Vypocet piejde na simulaci dalsi castice, dokud simulace ne-
probéhne pro cely soubor c¢astic. Vypocet tak postupné posune vSechny castice v
¢ase o hodnotu kroku delta_t simulacniho casu.

Nésledné program do souboru zapise pozice, slozky vektoru rychlosti a pocet
srazek pro vSechny c¢astice. Po dokonc¢eni zapisu program zkontroluje, zda-li celkova
ubéhla simulacni doba neptekrocila parametr delka_vypoctu. Pokud ano, program se
ukonci, pokud ne, dojde k dalsimu vypoctu transportu castic o délku casu delta_t.

Vyvojovy diagram béhu programu je vyobrazen na obrazku 4.4.

Kolize ¢astice s teréem ¢i substratem

Program pouziva pro detekci kolize ¢astice s tercem a substratem nasledujici postup:

1. Kontrola z-slozky pozice ¢astice pred a po probéhnuti hlavniho cyklu. Pokud na
zacatku hlavniho cyklu byla ¢dstice nad teréem a po skonéeni pod tercem (resp.
pod a nad substratem), proces pokracuje bodem 2. V opacné piipadé ¢éstice

nemohla kolidovat s kontrolovanou plochou, a kontrola dale nepokracuje.

2. Kontrola, zda-li draha ¢astice v momenté, kdy prochézela z-hladinou kontrolo-
vané plochy, zaroven protla uvazovanou kruhovou plochu terce, resp. substratu.
Pokud ano, ¢astice dopadla na terc ¢i substrat, a proces pokracuje bodem 3.
Pokud ne, ¢astice nedopadla na kontrolovany objekt, a kontrola dale nepo-

kracuje.

3. Rozhodnuti, zda-li ¢astice chemisorbovala na povrch, nebo se od povrchu od-
razila, v zavislosti na nastavené hodnoté sticking koeficientu. Pokud se chemi-
sorbovala, jsou slozky jejtho vektoru rychlosti nastaveny na nulovou hodnotu,
resp. jeji kineticka energie je nastavena na nulovou hodnotu, a castice se dale v

prubéhu simulace jiz nepohybuje. Pokud se ¢astice odrazila, je ji vygenerovan
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novy vektor rychlosti podle rovnic (4.20) - (4.25), a pokracuje vypocet jejiho

transportu uvniti komory.

4. Ulozeni informaci o dopadu (misto, energie, odraz/chemisrobce) do soubortu

'matice_dopadu_terc.txt’, resp. 'matice_dopadu_subs.txt’.

Upravou vstupnich parametru v souboru ’vstup.txt’ lze ménit velikost a pozici

terce a substratu.

Kolize se sténami vakuové komory

Program definuje prostor uvnitt simulované vakuové komory parametricky, pricemz
castice musi splinovat podminku na pozici uvnitt tohoto prostoru. Pokud tento pro-
stor opusti, je to analogie s dopadem na sténu komory. Takova ¢astice je povazovana

za termalizovanou, a je ji nastavena nulova rychlost.

4.3 Detaily matematického modelu

4.3.1 Vypocet casu do srazky

Kolize mezi atomem Ar a molekulou O, jsou povazovany za nahodny proces, cho-
vajici se podle Poissonova rozdéleni. Draha ¢astice do dalsi srazky \* je tedy ziskana

vzorkovanim tohoto rozdéleni za pomoci ndhodného ¢isla

N = Aln(1/U), U € [0,1], (4.5)

kde U je ndhodné ¢islo z intervalu (0,1) a A je stfedni volna draha molekuly Os.
Stredni volna draha A je funkci, mimo jiné, i¢inného prufezu o
1 kgT
A= — =22 (4.6)

e po
kde n, je hustota pracovniho plynu, 7' jeho teplota, p jeho tlak a kg je Bolt-

zmannova konstanta [3].
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| Matteni Vygenerovani
Spusténi programu—/  wstupnich /——=  sledovanych Prvni Eastice
|/ parametrd | Eastic

—_
Vygenerovani
rychlosti po
odrazu
R
Odraz
E = epsi
¢
Chemisorbce/ Vygenerovani
odraz rychlosti
sraZkového
partnera
Chemisorbce
T o Vypocet doby letu
‘tz:thllTkiD Zastaveni castice do srazky a
i (E=0) pfesun na novou
P pozici
E <=eps
Sténa
Vypoc'et dopac'lu Ter/substrét A Kontrola dopadu
na teré/substrat na povrchy
Ne
+
Vypocet
posrazkove
rychlosti Eastice
t < delta_t Ano—z—

Kontrola
celkového
casu

I.-"Uloienl' pozic
arychlosti  f—#Ano
castic

t < delka_vypoctu osledni Eastice

t = delka_vypoctu

Dalsi Eastice

kon&eni programu

Obrazek 4.3: Vyvojovy diagram popisujici béh programu. Parametry epsi, delta_t
a delka_vypoctu odpovidaji stejnojmennym parametrum ve vstupnim souboru

'vstup.txt’(viz ¢ést 4.3.1).
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Uéinny prufez je aproximovan pomoci modelu VSS (variable soft sphere). VSS
model vychazi z modelu nedeformovatelnych tvrdych kouli ((,variable hard sphere®,
VHS), a z VHS piebird vypocet efektivniho pruméru srazejicich ¢astic a navic za-
hrnuje presnéjsi popis rozptylu ¢astic nez je tomu u VHS uvazujici pouze izotropni
rozptyl.

Nejjednodussi hard sphere model uvazuje nerealisticky izotropni rozptyl ¢astic a
také uvazuje, ze GCinny prurez je nezavisly na vzajemné rychlosti ¢astic.

Krom situaci za velmi nizkych teplot, efektivni u¢inny prutez redlnych mole-
kul klesa s rostouci vzajemnou rychlosti ¢astic. Rychlost klesani je ptimo umérna
zméné koeficientu viskozity v zavislosti na zméné teploty. Koeficient viskozity u
hard sphere modelu je imérny odmocniné z teploty, resp. T°°. Je tfeba zavést
proménny uéinny prufez tak, aby zavislost na teploté odpovidala timérnosti 77
jako je tomu u realnych plynu. Bylo zjisténo ze dusledky zmény molekularniho mo-
delu v analytickych a numerickych studiich silné koreluje se zménou efektivniho
uc¢inného prutezu. Oproti tomu, dusledky zmén v rozptylovém zdkoné jsou jen velmi
malé.

Tato pozorovani vedla k zavedeni modelu aproximujicim castice jako nedefor-
movatelné koule s proménnou velikosti (,,variable hard sphere“, VHS). Ten uvazuje
Uéinny prifez ve tvaru o = wd? a prumér uvazované interakce d jako funkci vzédjemné

rychlosti ¢astic ¢,.. Tato funkce je definovana jako

d= dref(cmnef/cr)“, (47)

kde index ,.; oznacuje referenéni hodnoty. Parametr v je definovany jako

v=w—1/2, (4.8)

kde w je index viskozity pro dany plyn. VHS model tak aproximuje efektivni
prufez pomoci viskozity, ale pomér hybnosti k takto ziskané hodnoté tucinného
prufezu zustava konstantni, ovSem spravné by se pomér mél ménit exponencialné

v zavislosti na viskozité. Tento nedostatek modelu byl motivaci k vzniku Variable
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Soft Sphere modelu, ktery VHS rozsitil o vztah pro 1hel rozptylu

X = 2008_1{(b/d)1/0‘}, (4.9)

kde « je parametr VSS modelu [2].
Ve vypoctech, uvddénych v ¢asti 5 této prace, jsou parametry d.f,w a o vidy
stejné, pokud neni uvedeno jinak. Hodnoty parametru jsou prevzaté z [2] pro vypocet

uvazujici molekuly Os a atomy Ar:

dye = 4,06 - 10717 (4.10)
w=0,8, (4.11)
a=14. (4.12)

4.3.2 Srazka atomu Ar a molekuly O,

Po srézce molekuly Oy a atomu Ar dojde ke zméné rychlosti obou ¢astic. Vysledné
rychlosti 1ze ziskat pomoci zdkonu zachovani hybnosti a energie a znalosti trajek-
torie ¢astic béhem srazky. Pro modelovani srazek céastic v plynné fazi se obvykle
pouzivéa predpoklad, ze interakéni potencidl je sféricky symetricky. Zachovani hyb-
nosti lze snadno odvodit v tzv. ,center of mass“ (CoM) soufadnicového systému,
tedy systému soufadnic pohybujiciho se konstantni rychlosti w vuéi laboratornimu

systému

mv+ MV
w=——

Y (4.13)

kde m a v jsou hmotnost a rychlost pred srazkou atomu Ar, M a V' jsou hmotnost
a rychlost pred srdzkou molekuly O,. Rychlosti pred srazkou v CoM systému @ a V

jsou potom

D=v—w = 4.14

R Vit (4.14)

~ m

V=V-w= : 4.15
b m—l—Mg (4.15)
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g
le— o —>]

ke

Obrazek 4.4: Trajektorie srazky v CoM systému soutadnic. Uhel X je uhel rozptylu.
Symbol b je parametr dopadu. Vektor k je apsida. Pievzato z [9].

Zde g znaci relativni rychlost g = V' — v. Zavedenim redukované hmotnosti

mM

= 4.16
s M (4.16)
lze zapsat hybnosti ¢astic pred srazkou jako
mv = —pug (4.17)
MV = pg. (4.18)

Rovnice (4.2,4.3) tikaji, ze rychlosti dvou srézejicich se ¢astic v . CoM systému
souradnic jsou rovnobézné. Pocateéni hybnosti v tomto systému jsou také rov-
nobézné (4.5,4.6). Sila pusobici na kazdou ¢astici je stejné velikosti a jejich vektory
jsou opacné v kazdém okamziku. Lze tak odvodit, ze vysledné hybnosti po srazce
budou také stejné velikosti a pusobici na opacné strany. V dusledku toho vektory
rychlosti ¢éstic zustavaji rovnobézné v prubéhu srazky. V. CoM systému soutradnic

tedy cela kolize probéhne v jedné roviné.
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T o l;

4

Obrézek 4.5: Uhel ¢. Rovina g a g’ je rovina zobrazend na obr. 4.2. Pfevzato z [9].

Pti zakresleni vektoru apsidy k, tedy vektoru rovnobézného k linii symetrie obou
trajektorii, slozky vektoru rychlosti a hybnosti kolmych na apsidu se nezméni béhem
srazky, zatimco u slozek rovnobéznych s vektorem dojde k obraceni jejich sméru. Lze
tak odvodit vztah pro vektory rychlosti po srazce v laboratornim systému soutradnic
pomoci rychlosti pred srazkou, rozptylového ihlu a slozek vektoru k. Vektor k

vznikne rozepsanim vektoru k do slozek rovnobéznych a kolmych k g.

oM

v = v+ m+MSin(§)(gsin(§)—|—|g|kL) (4.19)
2

V=V - p- _TM sin (g)(g sin (%) +lglk.) (4.20)

Pro ziskani slozek vektoru k, je treba definovat rovinu, ve které bude srazka
probihat. Uhel ¢ definuje inklinaci srazkové roviny vuci ose [; laboratorniho systému
soutradnic, definovaného bazi (Iy,l2,l3) na obr. 4.3.

Pokud preznacime normu relativni rychlosti g = |g|, pficemz gi,g2,93 jsou slozky

vektoru relativni rychlosti, lze vektor k| zapsat
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ki1 = cos (%) cos /1 — g2,/ g? (4.21)

X)(9192COS¢+993SiH¢)

kio=—cos(Z (4.22)
2 IV 9 — 91’
s = — cos (X)(9162€050 + ggosing (4.23)

9V 9* — g1

Soustavy rovnic (4.7,4.8) a (4.9,4.10,4.11) tak popisuji rychlosti po srazce dvou
castic jako funkci thlu ¢ a x. Uhel ¢ je volitelny, protoze neovliviiuje fyzikalni

dynamiku popisovaného jevu. Jako takovy muze byt definovan ndhodnym cislem U
¢ =2rwU,U € [0,1]. (4.24)

4.3.3 Interakce s povrchy

V pripadeé, ze castice dopadne na substrat nebo ter¢, v zavislosti na sticking koefi-

cientu v a ndhodném ¢isle U

U e [0,1], (4.25)

dojde, v ptipadé ze U > ~, k odrazu, a pokud U <= 7 k chemisorbci molekuly
na terc.
Pokud se ¢astice odrazi, velikost a smér vektoru rychlosti jsou urceny podle

kosinového zékona. Uhel @ je, stejné jako u srazky, generovan podle

¢ =2rU,U € [0,1]. (4.26)

Uhel y je generovén podle [5]

x = sin }(VU),U € [0,1]. (4.27)

Velikost vektoru rychlosti ¢astice odrazené od terce je ddna pouze teplotou na
ter¢i, a model neuvazuje vliv rychlosti molekuly pred dopadem na ter¢. Absolutni

hodnota vektoru rychlosti je dand Boltzmannovskym rozdélenim rychlosti danym
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teplotou terce. Pti preznaceni vektoru rychlosti molekuly odrazené od terce v = |v|,
pricemz (vy,v2,v3) jsou slozky vektoru rychlosti, lze jednotlivé rovnice pro slozky

vektoru rychlosti po odrazu zapsat jako

vy = vsin(x) cos(¢) (4.28)
vy = vsin(x) sin(¢) (4.29)
vz = v cos(x) (4.30)

4.4 Vstupy a vystupy programu

4.4.1 Vstupy

Vstupni parametry programu jsou nacitany ze strukturovaného textového souboru
'vstup.txt’” pomoci funkce ,namelist®. Soubor 'vstup.txt’ umozinuje definovat

nasledujici proménné:

&VSTUP

pocet_castic : polet sledovanych €astic RG
delka_vypoctu : maximdlni délka vypoltu [s]

delta_t : délka mezikroku [s]

polomer_komory : polom&r komory [m]

vyska_komory : vyska komory [m]

vyska_terce : vySka umisténi terce nade dnem komory [m]
polomer_terce : polom&r tercZe [m]

vyska_subs : vzddlenost substritu od tercZe [m]
polomer_subs : polom&r substratu [m]

prutok : prutok reaktivniho plynu na vypusti [sccm]
P : tlak pracovniho plynu [Pa]

p_v : tlak reaktivniho plynu na vypusti [Pa]
plocha_vytoku : plocha vytokového otvoru, v [m~2]
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vytok_x
vytok_y
vytok_z
otoceni
stick_coef
t_k
m_ar
m_rg
d_ref
alpha
epsi
max_ttl

nu

: X pozice vytokového otvoru nad terZem v [m]

: y pozice vytokového otvoru nad terZem v [m]

: z pozice vytokového otvoru nad terZem v [m]

: otoCeni vytokového otvoru, 1 k terZi, -1 k substratu
: sticking koeficient na terZi a substratu

: teplota plynu v komofe [K]

: hmotnost Castice pracovniho plynu [kg]

: hmotnost Castice reaktivniho plynu [kg]

: referentni prumér Castice [m]

: alfa parametr VSS modelu

: termalizaZni parametr

: maximalni poCet sraZek do termalizace Castice

: upraveny index viskozity VHS modelu

Za lomitkem je vzdy nutné nechat jesté jeden prazdny radek, aby funkce namelist

spravné nacetla soubor.

Hodnoty pro pocet_castic, delka_vypoctu, delta_t je dobré predem uvazit. Program

vzdy po uplynuti doby délky mezikroku ukldada soubory s aktualnimi stavy c¢astic v

daném momenté do binarniho souboru, ktery pro kazdou sledovanou ¢astici uchovava

sedm hodnot: tfi pro pozici, tii pro slozky rychlosti a jednu pro pocet srazek s

pracovnim plynem. Je tedy dobré dopredu uvazit, jak casto ma program mezivypisy

ukladat, protoze pro systém o 1 milionu ¢astic dosahuje soubor s mezivypisy velikosti

27MB, a celkovy objem dat tak pro delsi vypocet muze dosahnout znacné velikosti.

Hodnoty pro polomer_komory, vyska_komory, vyska_terce, polomer_terce,

vyska_subs, polomer_subs, vytok_z, vytok_y, vytok_z jsou popsédny na obrazku 4.1,

pricemz pozice vytokového otvoru trubice pro napousténi reaktivniho plynu je udavana

vzhledem ke stiedu terce. Parametr otocen: umoznuje zvolit smér otoceni napoustéci

trubicky k terci nebo k substratu (viz. rovnice 4.3).

Hodnoty parametru sticking koeficientu stick_coef jsou ptevzaty z [11].
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Hodnoty pro t_k, r_ar, r_rg, m_ar, m_rg jsou dané dle pouzitych plynu. Tabulkové
hodnoty pouzité pro simulace v této praci jsou diskutované v kapitole 5.

Hodnoty d_ref, aplha, nu jsou prevzaty z [2], dle uvedenych rovnic pro VSS model
a hodnot uvedenych v tabulkich v piiloze A’ tamtéz.

Hodnoty epsi, maz_ttl urcuji podminky pro termalizaci ¢astic reaktivniho plynu
vlivem ztraty energie srazkami s ¢asticemi pracovniho plynu. epsi uréuje minimalni
velikost vektoru rychlosti. Pokud céstice ztrati dost energie na to, aby zpomalila
pod tuto hranici, je uvazovana jako termalizovana. maz_ttl uréuje maximalni pocet
srazek. Pokud céstice dosahne tohoto poctu srézek, je uvazovand jako termalizovana.
Tento parametr je uzitecny pro ukonceni simulace v situaci, kdy uvnitt systému i

po delsi dobé zustava pouze nékolik poslednich ¢édstic o velmi nizké energii.

4.4.2 Vystupy
Matice ¢astic

Program uklada data o pozici, vektoru rychlosti a poc¢tu srazek kazdé castice, v
¢etnosti dané parametry delta_t a delka_vypoctu. Data jsou ukladdna v binarnich
souborech, pojmenovanych podle vzoru 'matice_castic_(¢islo souboru)’, s ¢islovanim
pocinajicim 00001.

Kazdy tadek odpovida jedné castici, pricemz prvni tii ¢isla fadku odpovidaji z,
y, z slozkdm pozice, dalsi tii jsou vy, vy, v, slozky vektoru rychlosti. Na sedmé pozici

radku program uklada pocet srazek, kterymi dana castice prosla.

Matice dopadti na terc¢ a substrat

Po ukonc¢eni vypoctu simulace program ulozi data o dopadech c¢éastic na terc a
substrat. Soubory jsou uklddany ve formatu .txt, a lze je tedy otevirat v béznych
textovych editorech.

Kazdy tadek odpovida jednomu dopadu, piicemz prvni tfi ¢isla fadku odpovidaji

z, y, 2 slozkdm pozice, dalsi tii jsou v,, vy, v, slozky vektoru dopadové rychlosti. Na
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sedmé porzici fadku program ukldda informaci, zda li doslo k chemisorbci (1), nebo
k odrazu (-1).

Délka vypoctu

Po ukonceni vypoctu program do souboru ’delka_vypoctu.txt’ ulozi simula¢ni cas,
pii kterém doslo k ukonc¢eni programu.

Pocatecni rychlosti

Po vygenerovani souboru ¢astic program ulozi pocatecni rychlosti vSech ¢astic. Jsou
ulozeny ve stejném formétu jako matice ¢astic, jako binarni soubor obsahujici infor-

mace o pozici, rychlosti a poctu srazek vsech ¢astic.
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5 Vysledky a diskuze

5.1 Parametry vypoctu

Urcité pocatecni parametry nastaveni programu jsou spoleéné pro vSechny prezen-

tované vypocty. Jednd se napiiklad o parametry velikosti komory nebo parametry

definujici vlastnosti plynt. V nasledujicich podsekcich jsou prezentovany vysledky

vypoctu, v zavislosti na po¢ate¢nim nastaveni programu. Pokud neni v textu speci-

fikovano jinak, vypocty maji nasledujici spoleéné pocatecéni nastaveni:

pocet_castic
delka_vypoctu
delta_t
polomer_komory
vyska_komory
vyska_terce
polomer_terce
vyska_subs
polomer_subs
p_v
plocha_vytoku
vytok_x
vytok_y
otoceni

t_k

m_ar

O O O N O O o o o o

100000

: 3e-3
: 2e-5

.2535
.520
.10
.05
.10
.05

.79e-6
.025

|
[

: 300
: 66.3e-27

36



5. VYSLEDKY A DISKUZE

m_rg : 53.12e-27
d_ref : 4.06e-10
alpha 1.4

epsi 1
max_ttl : 500

nu : 0.3

Ve vsech vypoctech byl jako reaktivni plyn uvazovan molekularni O, a jako pra-
covni plyn Ar. Tlak v usti napoustéci trubicky p, = 2 Pa je pro vSechny vypocty
spolecny. Tato hodnota je klicova pro prepocet prutoku reaktivniho plynu (snadno
meéritelného pii experimentech) na rychlost molekul v tsti napoustéci trubicky. V
dobé psani této prace nebyla k dispozici prislusna data tak, aby bylo mozné aproxi-
movat chovani p, v zavislosti na tlaku pracovniho plynu v komote a na prutoku na-
poustéci trubickou. Lze ocekavat, ze tlak uvniti trubicky a na vypusti muze byt vyssi
nez tlak 2 Pa, tj tlak v komofte, a rychlosti v tabulce 5.1 tak mohou oproti skutecné
situaci do ur¢ité miry nadhodnocené. Vyzkum zavislosti tlaku p, v zavislosti na
toku ¢astic reaktivniho plynu, je tak jednim z moznych smért, kterym rozvijet a
upresnovat poznatky uvedené v této praci.

Obrazky prostorového rozlozeni hustoty ¢astic uvnitt komory jsou fezy prosto-
rem vakuové komory, vedenymi v roviné kolmé na ter¢, obsahujici uisti napoustécich
trubicek. Ter¢ je v tomto zobrazeni na spodni hrané ve vySce 0 cm, substrat je
umistén ve vysce 10 cm nad povrchem terce. Pro zobrazeni prostorového rozlozeni
hustoty byl vykreslovany prostor rozdélen do rovnomeérné sité bunék. Na obrazcich

prostorového rozdéleni stupnice vyjadiuje hustotu castic v dané bunce, podle prepoctu

qn - At

w = , 5.1
Ncelk ( )

N -w
R 5.2
"= (5.2)

kde gy je mnozstvi ¢astic protékajici otvorem napoustéci trubicky za sekundu,

At je délka ¢asového kroku, N, je celkovy pocet ¢astic v simulaci, w je vaha
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5. VYSLEDKY A DISKUZE

simulac¢ni ¢astice, N pocet ¢astic zaznamenany v bunce za celou dobu vypoctu, V
je objem bunky a n je vysledna hustota ¢éstic v bunce.

Pro obrazky, zobrazujici prostorové rozlozeni dopadu na terc¢ a substrat, byla sle-
dovand plocha rozdélena do rovnomérné sité ¢tvercovych bunék. Stupnice u obrazku
vyjadiuje podily z celkového mnozstvi simulovanych ¢astic, prepocitanych z poctu

dopadu do jednotlivych bunék dle vztahu

N
Ncelk ‘

N opr = (5.3)

5.2 VIiv otoceni vypusti reaktivniho plynu

Parametr O, tedy moznost urcit smeér, kterym je otocen otvor napoustéci trubicky,
umoznuje vyznamné kontrolovat pocatecni rozdéleni vektoru rychlosti napousténych
castic. Za ucelem vizualizace vyznamu toho to parametru byly provedeny dva vypocty

se stejnymi parametry, pricemz prvni vypocet mél vypust otocenou k terci (O = 1),

a druhy smérem k substratu (O = -1), se spole¢nymi parametry
delka_vypoctu : 6e-3

delta_t : 4e-5

prutok : 10

P 1 2

vytok_z : 0.025

stick_coef : 0.015

Na obrézcich 5.1, 5.2 a 5.3 jsou vyobrazeny vysledky vypoctu s uvedenymi pa-
rametry. Na obrazcich 5.1 az 5.3 je dobie vidét vliv otoc¢eni na vysledné prostorové
rozlozeni ¢éstic. Pokud jsou otvory napoustécich trubicek otoceny smérem k terci, je
nejvetsi hustota castic mezi tubickami a teréem. Pokud jsou otvory otoceny smérem
k substratu, je nejvétsi hustota mezi trubickami a substratem, pficemz castice jsou

rovnomeérnéji rozprostiené na vétsim prostoru.
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[cm]

Obrazek 5.1: Prostorové rozlozeni hustoty ¢astic ve stacionarnim stavu pfi

orientaci napousténi smérem k ter¢i (horni panel) a k substratu (dolni panel).
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[em]

4 | 0.01

0.03

0.025

10.02
| 0.015

| 0.01

0.005

0.03

0.025

-10.02

| 0.015

0.005

Obrazek 5.2: Prostorové rozlozeni dopadu na ter¢ pii orientaci napousténi smérem

k ter¢i (horni panel) a k substratu (dolni panel)
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-5 0 5
[cm]

Obrazek 5.3: Prostorové rozlozeni dopadu na substrat pti orientaci napousténi

smérem k terci (horni panel) a k substratu (dolni panel)
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P1i otoceni otvoru napoustécich trubicek smérem k substratu lze pozorovat vétsi
pocet dopadu ¢éstic reaktivniho plynu na substrat nez na terc. ,,Cesta“ ¢astice na
substrat je v této situaci geometricky mnohem jednodussi nez na terc, kdy castice
v dusledku srazek ztrati svoji pocateéni rychlost v z—sméru k substratu a difuzi
doputuji zpét k terci. Obdobné pfi oto¢eni otvoru smérem k terci vetsi pocet castic
dopadne na terc.

Pro stejnou hodnotu prutoku pii otoc¢eni otvoru smérem k terci je tedy vysledna
hustota nad povrchem terce priblizné dvojnasobna, oproti hustoté nad povrchem
substratu pri otoCeni otvoru smérem k substratu. Tento vysledek 1ze vysvétlit
vzdalenosti mezi otvorem a plochou, na kterou je otvor otocen. Mezi terc¢em a ot-
vorem je vzdalenost 2,5 cm, zatimco mezi otvorem a substratem je vzdalenost 7,5
cm, tj. vzdalenost tfikrat vyssi. PTi otoc¢eni na substrat je mezi zacatkem simulace a
momentem, kdy ¢astice mohou dopadnout na substrat, priblizné trojnasobna doba
oproti situaci pti otoceni k terci. Béhem této doby dochazi k rozptylu ¢astic, coz se
projevi celkové vetsim rozptylem c¢astic na vetsi plochu, nez pro situaci otoceni k
terci.

Vzdalenost trubic¢ek od terce ma vliv na rovnomeérnost rozdéleni dopadu na jed-
notlivé plochy. Na substratu je rozlozeni dopadii mnohem rovnomeérnéjsi nez na terc
pii porovnani pripadu otoceni otvoru trubicek k terc¢i a k substratu. Pii otoceni
smérem k terci se ¢astice nestihnou ptilis rozptylit v kratkém casovém tseku mezi
opusténim trubicky a dopadem na terc, a dojde k vytvoreni oblasti piimo pod otvory
trubicek, kde se koncentruje nejvétsi mnozstvi dopadu (viz soustfedné kruznice na
obr. 5.2). V piipadé otoceni na substrat je mezi trubickou a substratem delsi draha,

a vysledné rozdéleni je znatelné rovnomérné;jsi.

5.3 Vliv tlaku pracovniho plynu

Tato série vypoctu zobrazuje vliv tlaku pracovniho plynu uvniti vakuové komory na
transport molekul reaktivniho plynu. Vypocty byly provedeny pro tlaky p = 0,5, 1,
1,5, 2 Pa. Pri vSech vypoctech byly nastaveny parametry
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5. VYSLEDKY A DISKUZE

prutok : 10
vytok_z : 0.025
stick_coef 01

Vysledky vypoctu jsou zobrazeny na obrazcich 5.4 az 5.7. Hlavnim ¢initelem
ovliviiujicim pozorované zmény v rozlozeni céstic je stfedni volnad draha molekul
reaktivniho plynu. Se stoupajicim tlakem se stfedni volna drédha molekul zmensuje.
Tim molekuly ztraceji vetsi energii na kratsi draze, a vice se rozptyluji smérem ke
sténam komory. ZvySovanim tlaku se tak zmensuje velikost prostoru, na ktery se
¢astice rozprostiou za dany ¢asovy okamzik.

Lze tak dobte pozorovat, jak se prostor dopadu na substrat s rostoucim tlakem
postupné rozsituje. Pii nizkém tlaku p = 0,5 Pa maji ¢astice dostatecné dlouhé
stfedni volné drahy, aby urazily drahu mezi otvorem napoustécich trubicek a tercem
s velmi nizkou pravdépodobnosti srazky. Rozlozeni dopadu tak kopiruje rozlozeni
¢astic na otvoru napoustécich trubicek. Se stoupajicim tlakem pracovniho plynu se
zkracuji stfedni volné drahy, a tim i zvySuje pravdépodobnost srazky, ktera c¢astici
rozptyli. Zvysenim tlaku pracovniho plynu tak dojde k rovnomérnéjsimu rozprostieni
dopadu na substrat.

Plocha ter¢e ma ve vsech pripadech rovnomérné rozdéleni dopadii. Se zvySovanim
velikosti tlaku se zkracuje vzdalenost nad terc¢em, ve které je castice rozptylena.
Zvysenim tlaku se tak zkrati vzdalenost od prvni srazky, kterou ¢astice musi urazit,
aby dopadla na ter¢. To se projevi zvySovanim poctu dopadu na ter¢ se zvysujicim
se tlakem.

Grafy na obrazku 5.8 zobrazuji vliv variace tlaku a prutoku na relativni pocet
dopadu na terc¢ a substrat. Na grafu je vidét, ze pro jednotlivé prutoky vzdy plati,
ze zvySovani tlaku pracovniho plynu vede ke snizeni po¢tu dopadu na substrat, ale
zvySeni poctu dopadu na teré. Zvysovani prutoku naopak zvysi pocet dopadu na

substrat, a snizi pocet dopadu na terc.
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Obrazek 5.4: Vypocet pro tlak p = 0,5 Pa, relativni prostorové rozlozeni hustoty
¢astic (horni panel),relativni rozlozeni dopadu na ter¢ (stfedni panel), relativni

rozlozeni dopadu na substrat (dolni panel).
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[em]

Obrazek 5.5: Vypocet pro tlak p = 1 Pa, relativni prostorové rozlozeni hustoty
¢astic (horni panel),relativni rozlozeni dopadu na ter¢ (stfedni panel), relativni

rozlozeni dopadu na substrat (dolni panel).
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[em]

[em]

Obrazek 5.6: Vypocet pro tlak p = 1,5 Pa, relativni prostorové rozlozeni hustoty
¢astic (horni panel),relativni rozlozeni dopadu na ter¢ (stfedni panel), relativni

rozlozeni dopadu na substrat (dolni panel).
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0
[em]

[em]

Obrazek 5.7: Vypocet pro tlak p = 2 Pa, (horni) relativni prostorové rozlozeni
hustoty ¢éstic, (veprostied) relativni rozlozeni dopadu na terc, (dolni) relativni

rozlozeni dopadu na substrat.
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Obrazek 5.8: Graf zavislosti relativniho poctu dopadu v zavislosti na prutoku

reaktivniho plynu a tlaku pracovniho plynu, pii otoceni tsti napousténi smérem k

substratu (horni panel), a otoceni tist{ napousténi smérem terci (dolni panel).
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5.3.1 Vliv vzdalenosti napoustéci trubicky od terce

Je zadouci, pokud konstrukce napousténi reaktivniho plynu umoznuje ménit pozici
napousténi, zejména s ohledem na vzdalenost od terce. Nasledujici vysledky simulaci
ukazuji vliv této vzdalenosti na pocet dopadi molekul kysliku na terce a substrat.

Pro spolecné parametry

prutok : 10
) 1 2
stick_coef 01

byly provedeny vypocty s vypusti ve vzdéalenostech od terce 2 cm, 2,5 cm a 3
cm nad tercem, s vypusti orientovanou smérem k substratu. Graf na obrazku 5.9
zobrazuje vysledky simulaci. Obr. 5.7 zobrazuje prostorové rozlozeni reaktivniho
plynu a dopadu na ter¢ a substrat pro vzdalenost 2,5 cm. Rozlozeni reaktivniho
plynu pro ostatni vzdalenosti jsou kvalitativné podobna.

Na obr 5.9 je dobfe vidét, ze priblizovanim otvoru vypusti smérem k substratu
se zvysSuje celkovy pocet céastic dopadlych na substrat, a snizuje pocet c¢astic do-
padlych na terc. Jelikoz vypocty mély vzdy stejné hodnoty pro tlak pracovniho
plynu a prutoku reaktivniho plynu, stfedni volnd drdha molekul byla vzdy stejné.
Ptiblizovani otvoru napoustéci trubicky smérem k substratu tak linedrné snizuje
vzdalenost od prvni srazky kterou céstice musi urazit, aby dopadla na substrat. Pro
terc se naopak tato vzdalenost zvysuje. Vysledky na obrazku 5.9 tak ukazuji priblizné

linedrni zavislost mezi pozici otvoru trubicky a poc¢tem dopadu na jednotlivé plochy.

5.3.2 Vliv velikosti pratoku reaktivniho plynu

Ridici prutokomér, ktery je soucésti napoustéciho systému pro reaktivni plyn,
umoznuje ovladat celkovy prutok plynu proudiciho do vakuové komory. Pro spolecné

parametry
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Obrazek 5.9: Graf zavislosti relativniho poctu dopadu v zavislosti na vzdéalenosti

otvoru napoustéciho zafizeni od terce.

p 1 2
vytok_z : 0.025
stick_coef 1

a hodnoty prutoku reaktivniho plynu ¢ = 2, 5, 10, 15, 20 sccm byly provedeny
vypocty. Rozdil mezi vypocty spociva v pocatecni velikosti z-ové slozky rychlosti v,
spoctené podle vzorce (4.3), pricemz konkrétni hodnoty stfedni rychlosti jsou uve-
deny v tabulce 5.1. Na obrazcich 5.10 az 5.12 jsou zobrazeny vysledky vypoctu. Na
vysledcich je dobfe vidét, jak zvySovani stfedni hodnoty pocatecni rychlosti ovlivni
vzdalenost, na jakou se oblak simulovanych ¢éstic rozprostie ve stacionarnim stavu.
Vyssi pocatecni rychlost odpovida vyssi poc¢atecni hybnosti molekul, coz se projevi
mensim rozptylem molekul ke sténam komory. Oblak molekul s vyssi pocateéni rych-
losti tak mé dost energie na to, aby se rozprostiel do vétsi vzdalenosti od napoustéci
trubicky.

Grafy na obrézku 5.8 zobrazuji vliv variace tlaku a prutotného mnozstvi na re-
lativni pocet dopadu na terc a substrat. Na grafu je vidét, ze pro jednotlivé hodnoty

prutoku vzdy plati, ze zvySovani tlaku pracovniho plynu vede ke snizeni poctu do-

50



5. VYSLEDKY A DISKUZE

Obrazek 5.10: Vypocet pro prutok na vypusti reaktivniho plynu ¢ = 2 [scem],
(horni) prostorové rozlozeni hustoty ¢éstic, (veprostied) rozlozeni dopadu na teré,

(dolni) rozlozeni dopadi na substréat.
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[cm]

[em]

Obrazek 5.11: Vypocet pro prutok na vypusti reaktivniho plynu ¢ = 10 [scem],
(horni) relativni prostorové rozlozeni hustoty ¢éstic, (veprostied) relativni

rozlozeni dopadu na ter¢, (dolni) relativni rozlozeni dopadu na substrat.
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[em]

Obrazek 5.12: Vypocet prutok na vypusti reaktivniho plynug = 20 [sccm], (horni)
relativni prostorové rozlozeni hustoty ¢éstic, (veprostied) relativni rozlozeni

dopadu na ter¢, (dolnf) relativni rozlozeni dopadu na substrat.
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Pritok [sccm] || 2 5 10 15 20

Rychlost [m/s] || 1069 | 2672 | 5344 | 8016 | 10688

Tabulka 5.1: Tabulka stfednich rychlosti molekul reaktivniho plynu v usti napousteéci

trubicky v zavislosti na prutoku reaktivniho plynu.

padu na substrat, ale zvyseni poc¢tu dopadu na terc. Zvysovani prutoku naopak zvysi

pocet dopadu na substrat, a snizi pocet dopadu na terc.

5.4 VIliv koeficientu ulpéni molekul reaktivniho

plynu

Uvedeny model transportu reaktivniho plynu neuvazuje pusobeni plazmatu. Plazma-
tem aktivované molekuly reaktivniho plynu maji odlisné chemické vlastnosti, nez
molekuly plynu v zdkladnim stavu v komote bez pusobeni plazmatu.

Pro neaktivované molekuly kysliku Os je uvazovany sticking koeficient v = 0.015
[11]. Pro aktivované molekuly kysliku uvazujeme [3] sticking koeficient v = 0.2, tedy
znacné vyssi hodnotu. Nasledujici vypocty porovnavaji stacionarni situace pro obé

nastaveni, s po¢atecnim nastavenim programu

flow : 10
P 1 2
vytok_z : 0.025

Pro tplnost je uveden i vypocet pro sticking koeficient v = 1, tedy ptipad, kdy
vsechny molekuly dopadlé na povrch jsou chemisorbovany.

U sticking koeficientu, které jsou mensi nez v = 1, je dobre vidét, jak odrazy od
terce ovliviuji vysledné prostorové rozlozeni hustoty. Molekuly, které se odrazi od
substratu, vetsinou neziskaji po odrazu takovou rychlost, aby opustily jeho blizké
okoli, a maji tak Sanci ze znovu dopadnou na ter¢. Tim se vyznamné zvysSuje pocet

jednotlivych dopadt na ter¢, viz obr. 5.14. Pro situaci kde v = 1 se oblak ¢éstic v
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okoli terce nevytvori, protoze ¢astice pii dopadu chemisorbuji a nedochazi k zadnym
odrazum.

Pro v = 0.2 a obzvlasté pro v = 0.015 lze pozorovat vyssi hustotu ¢astic uvnitt
komory. Toto je zpusobeno snizenou chemisorbei na povrch terce a substratu, neboli
tim, Ze v systému zustava veétsi mnozstvi ¢astic po delsi dobu. Pro v = 0.015 je
velmi dobre vidét, ze oblak nad povrchem substratu je velmi husty. V této oblasti
tedy bude i imérné vyssi parcidlni tlak reaktivniho plynu.

Graf na obrazku 5.13 ukazuje vliv sticking koeficientu na pocet dopadu na terc
a na substrat. Vyssi sticking koeficient se projevi snizenym poctem dopadu, jelikoz
vetsi mnozstvi Castic chemisorbuje na terc, oproti situaci kdy se odrazi a znovu
dopadnou. Je ovSem tieba si uvédomit, ze graf ukazuje celkovy pocet dopadu, a
nerozliSuje mezi odrazem a chemisorbci. Z celkového poctu dopadi Nggpeq ulpi na

plochéach pouze

Nchemisorb = Ndopadu e (54)

Celkovy pocet molekul, které chemisorbuji na plochy je tedy ve skutecnosti nizsi
nez celkovy pocet dopadu (viz obr. 5.14). Pro v = 0.015 tak doslo k nejvétsimu

poctu dopadu, ale pocet chemisorbcei je velmi nizky.
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Obrazek 5.13: Graf relativniho poc¢tu dopadu v zavislosti na sticking koeficientu ~.
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Obrazek 5.14: Graf relativniho poctu chemisorbei na povrchy v zavislosti na sticking

koeficientu ~.
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0
[em]

Obrazek 5.15: Vypocet pro sticking coefficient v = 1 (horni panel), pro sticking
koeficient v = 0.2 (prostiedni panel), pro sticking koeficient v = 0.015 (spodnf{
panel).
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6 Zaver

Prvnim cilem této prace bylo bylo prostudovat literaturu zabyvajici se techno-
logii magnetronového reaktivniho naprasovani tenkych vrstev a numerickymi Monte
Carlo metodami. Shrnuti ziskanych poznatki je popsano v kapitole 2.

Hlavnim cilem prace bylo pochopeni Monte Carlo metodiky pfi pouziti v nume-
rické simulaci transportu ¢astic reaktivniho plynu uvnitt vakuové komory, vytvotit z
téchto poznatkt matematicky model, a ten nasledné implementovat jako pocitacovy
algoritmus pro uziti pii simulacich problému za ruznych podminek.

Byly provedeny simula¢ni vypocty pro orientaci napoustécich trubicek k terci a
substratu. Vysledky ukazuji, ze pii otoceni otvoru napoustéci trubicky k dané plose
se znatelné zvysi hustota reaktivniho plynu nad touto plochou. Pro stejnou hodnotu
prutoku pri otoceni otvoru smérem k terci je vysledna hustota nad povrchem terce
priblizné dvojnasobnd, oproti hustoté nad povrchem substratu pfi otoceni otvoru
smérem k substratu.

Vysledky téchto vypocti se zamérovaly predevsim na snahu zjistit vyznam pozice
a orientace napousténi reaktivniho plynu, prutoku reaktivniho plynu a tlaku pra-
covniho plynu na vysledné rozlozeni hustoty reaktivniho plynu v ustéleném stavu,
a na mnozstvi molekul reaktivniho plynu, které za danych podminek dopadly na
substrat a na terc.

Vysledky ukazuji, ze tlak pracovniho plynu a prutok reaktivniho plynu ma
vyznamny vliv na tok reaktivniho plynu na ter¢ a substrat, jak ukazuje graf na
obr. 5.8. Program nam tak umoznuje vypocitat konkrétni hodnoty toku pro rizné
nastaveni parametru depozice. Zavislost toku reaktivniho plynu na ter¢ a substrat

na vzdalenosti napoustéci trubicky v rozmezi 2 az 3 cm od terce je priblizné linearni,

o8
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jak ukazuje graf na obr. 5.9.

Na zavér byly provedeny vypocty, ukazujici vliv parametru pravdépodobnosti
ulpéni molekuly reaktivniho plynu na povrchu (,sticking koeficient“). Grafy na
obrazcich 5.13 a 5.14 ukazuji, Ze snizovani tohoto parametru zpusobi vyssi pocet
jednotlivych dopadu na sledované plochy, ale také dojde k celkové nizSimu poctu
ulpéni molekul na ter¢ a na substrat.

Cile diplomové prace tak byly splnény. Zavéry této prace mohou ptispét k lepsimu
poznani vyznamu jednotlivych zkoumanych parametru na charakteristiky
naprasovaciho procesu a vlastnosti vytvarenych vrstev. Vypocet toku reaktivniho
plynu z trubicek napousténi na terc¢ a substrat je mozné pouzit v modelech reak-
tivntho magnetronového naprasovani.

Na praci je mozné navazat dalsim vyvojem simulace. Vhodnym dalsim krokem
je zahrnuti pohybu a nehomogenniho rozlozeni pracovniho plynu a zahrnuti jevu

spojenych s pritomnosti plazmatu.
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