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Abstrakt:

Predlozend bakaldiska prace se zaméruje na studium ionizace atomu sekundarnimi
elektrony v objemu plazmatu pulzniho vysokovykonového magnetronového vyboje
pro depozici vrstev. Na tento kol byl vytvoren pocitacovy model. V prvni ¢asti
je struéné popsan princip a vyvoj pulzniho vysokovykonového magnetronového
naprasovani a zpusoby pocitacového modelovani plazmatu. Ve druhé casti je
vytvoren pocitacovy program implementujici metodu Leapfrog a Borisovu me-
todu na vypocet pohybu elektronu ve vyboji a Monte Carlo kolizni metodu na
vypocet ionizacnich srazek. Pomoci tohoto modelu jsou provedeny simulace na
sledovani objemové hustoty ionizace atomu pracovniho plynu a rozpraseného kovu
sekundarnimi elektrony pro ruzné vybojové proudy. Vysledné objemové hustoty
ionizace atomu dané simulacemi jsou fadné prodiskutovany.

Klicova slova: magnetronové naprasovani, Monte Carlo kolizni metoda, transport
sekundarnich elektronu, modelovani, ionizace

Abstract:

The presented thesis is focused on the ionization of different atoms by secon-
dary electrons in high power impulse magnetron sputtering used for thin film
deposition. A computer model was developed for this task. In the first part,
the principles and development of high power impulse magnetron sputtering and
plasma computer simulations techniques are presented. In the second part there
are described methods implemented by the developed computer program, mainly
Leapfrog method and Boris method for movement of electrons in discharge and
Monte Carlo collision method for collision calculations. Simulations are performed
to obtain ionization volume density of working gas atoms and sputtered metal
atoms. Simulations are obtained by the computer program and are differentia-
ted by different discharge current. Resulting ionization volume density given by
simulations are discussed.

Keywords: magnetron sputtering, Monte Carlo collision method, transport of se-
condary electrons, modeling, ionization
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Kapitola 1

Uvod

V dnesni dobé jeden z nejpouzivanéjsich procesu na vyrabéni tenkych vrstev je
magnetronové naprasovani. Tenké vrstvy nachdzeji vyuziti v ruznych prumyslovych
odvétvich na upravu a zlepseni povrchovych vlastnosti materialu. Mezi materidlové
vrstvy patii napriklad vrstvy tvrdé, proti opotiebeni, na zmenseni tieni, proti ko-
rozi a se specifickymi optickymi nebo elektrickymi vlastnostmi.

Zakladni naprasovaci proces je znam jiz dlouhy pocet let, a to s ptichodem kon-
vencniho nebo také vyvazeného magnetronu na pocatku 70. let, nicméné nejvétsi
prulom prigel az v 80. letech s rozvojem nevyvazenych magnetronu. O deset
let pozdéji magnetronové naprasovani zacalo byt hlavnim zpusobem depozice
tenkych vrstev vyuzivané v ruznych prumyslovych oblastech.

Nicméné konvenéni magnetronové naprasovani stale ma své fundamentalni
problémy, jako napiiklad malé vyuziti terce, nestability a pomald depoziéni rych-
lost. Na zmirnéni nékterych z téchto problému byly vymysleny ruzné techniky. Zde
se budeme vénovat jedné z nich. Vysokovykonové pulzni magnetronové naprasovani
(HiPIMS) se zacalo vyuzivat v posledni dobé a je stdle zkouméano jeho vyuziti.
Magnetron operuje na malém prumérném vykonu a pulzuje k velice vysokému
napéti na kratkou chvili v kazdém cyklu, coz zpusobuje zvysené generovani elek-
tronu, a tedy iionizaci. HIPIMS se vyuziva k napraseni metalickych i slouc¢eninovych
vrstev. Dulezité je chovani neutralnich atomu v HiPIMS, kde pracovni plyn
je béhem pulzu zifedén v hlavni oblasti pted tercem. Hustota naprasovaného
materidlu pred¢i nékolikrat hustotu pracovniho plynu. Pohyb plynu smérem k
substratu vede k do¢asnému zvyseni hustoty u substratu. To ovliviiuje jak rych-
lost depozice, tak chovani plazmatu.

V této praci se zabyvam pocitacovym modelovanim plazmatu. Pocitacové
modelovani pfinasi vyhody oproti experimentalnimu v podobé mensi finanéni
a Casové narocnosti. V préaci je popsan pocitacovy model pomoci, kterého lze
sledovat ionizaci v objemu plazmatu pulzniho vysokovykonového magnetronového
vyboje.



Kapitola 2

Soucasny stav problematiky a
prehled literatury

2.1 Magnetronové naprasovani

2.1.1 Konvencni magnetronové naprasovani

Magnetronové naprasovani patii mezi PVD (Physical vapor deposition) de-
pozi¢ni metody, kdy jednotlivé atomy materidlu jsou uvoliovany z terce a nasledné
dopadaji na substrat, kde tvoii tenkou vrstvu [10].

Samotny naprasovaci proces probihd nasledovné: substrat je vlozen do va-
kuové komory, do které je pridan pracovni plyn a na ter¢ (slozen z materidlu,
ktery bude nanesen na substrat) je aplikovan zdporny potencidl, timto se v
komote vytvoii plazma. Elektrony se uvoliuji z terce do prostoru komory, kde
koliduji s atomy pracovniho plynu, které jsou néasledné témito elektrony ioni-
zovany. lonizované atomy maji kladny naboj a jsou tedy ptitahovany k zaporné
nabitému terci, jenz je potom bombardovan urychlenymi ionty. Tato udélost
ma za nasledek rozprasovani atomu terce, které mohou pozdéji kondenzovat na
substratu. Tento proces je znamy uz fadu let a byl dspésné vyuzit na napraseni
riznych tenkych vrstev. Nicméné, tato technika neni dostatecné efektivni, nebot
se potyka s problémy jako napiiklad prehiivani substratu, mala ionizac¢ni efekti-
vita a pomald rychlost nanéseni. Uvedené problémy se snazi vytesit magnetronové
naprasovani.

Pti bombardovani terce ionty pracovniho plynu dochézi k uvolnéni sekundarnich
elektronu z terce, které jsou dulezité k udrzovani plazmatu v komote, tedy k io-
nizovani atomu plynu. Magnetronové naprasovani vyuziva magnetické pole pa-
ralelni s povrchem terce, které omezuje pohyb sekundarnich elektronu od terce.
Magnety jsou ulozeny takovym zpusobem, aby jeden magneticky pél byl ve stredu
a druhy pdl je okolo vnéjsi strany terce. Uvéznéni elektront timto zpusobem
zasadné zvysuje pravdépodobnost kolize elektronu s plynem, ktery je ionizovan
a muze nasledné bombardovat ter¢c. Vyhody magnetronového naprasovani jsou
zvysend efektivita ionizace, vysoka depoziéni rychlost a nizky pracovni tlak [10].

Daéle magnetrony rozdélujeme na vyvazeny a nevyvazeny. Jejich konstrukéni
rozdil je maly, ale rozdil ve vykonnosti je znacny. O vyvazeném magnetronu
mluvime, kdyz vnitini i vnéjsi magnet maji stejné silné pole. To zapricinuje, ze
je husté plazma omezeno na oblast u terce. Tato oblast byva ve vzdalenosti do



60mm od terce. Pokud je substrat polozen v této oblasti, potom jeho vrstva
je vystavena neustalému bombardovani ionty, které muze ovlivnit strukturu a
vlastnosti vrstvy. Kdyz je substrat mimo oblast, potom vliv iontovych vyboju
na substrat je nedostatecny pro ovlivnéni struktury naprasSované vrstvy. Tento
problém se da tesit pridanim napéti na substrat, ale to muze téz zpusobit vady
vrstvy. Nevyvazeny magnetron je charakterizovan tim, ze jeden magnet je silnéjsi
nez druhy. Rozlisujeme dva ruzné typy, castéjsi Typ-2, a to je pokud vnéjsi magnet
je silnéjsi nez vnitini. U tohoto typu nejsou vSechny magnetické silo¢ary uzaviené
mezi vnéjsim a vnitinim magnetem, ale nékteré dosahuji az k substratu. Elek-
trony mohou néasledovat tyto silocary, tedy plazma uz neni pouze v okoli terce a
zpusobi zvyseni iontového toku na substrat. Schématické znazornéni téchto typu
magnetront je zobrazeno na Obréazku

| Substrate | | Substrate | | Substrate |
|
! PLASMA ]
-‘ I}f

Target Target Target

N [s] [n N [s] [N N [s] [

Conventional Magnetron Type-1 Unbalanced Type-2 Unbalanced

('balanced’ magnetron) Magnetron Magnetron

Obrazek 2.1: Schématické zobrazeni vyvazeného a nevyvazeného magnetronu.
Prevzato z [10)].

2.1.2 Vysokovykonové pulzni magnetronové naprasovani

Vysokovykonové pulzni magnetronové naprasovani (HiPIMS) je novda PVD
technika. HIPIMS vyuzivéa vysokého okamzitého vykonu dosahujici nékolika MW
a jsou pro néj typické vysokovykonové pulzy o relativné malé stifdé (od 1073 do
1071), o malé frekvenci (10 Hz az 1kHz) a délce pulzu napéti v rozmez{ 5 — 500 ps
[9]. Pulzy jsou aplikovany na ter¢ (katodu), a to ma za nasledek vysokou elektro-
novou hustotu v blizkosti terce (dosahujici az 6 x 10m~=2). Takovéito hustota je
o ti fady vetsi nez u konvencniho magnetronu a zpusobuje vysoky pomér iontt
k neutralnim atomum. K ziskani spravného energetického toku iontu na rostouci
vrstvu muzeme vyuzit zaporného napéti privedeného na substrat. Vyhody této
techniky jsou v depozici vysoce hustych a hladkych vrstev, dale vylepseni vodi-
vosti a adheze vrstvy, ale nevyhodou je pomérné nizka rychlost depozice [1].

Nyni se budu vénovat vyuziti vysokovykonového pulzniho magnetronového
naprasovani predevsim pro tvorbu metalickych a slouceninovych vrstev. Vyuziva
se k prizpusobeni a zdokonaleni vlastnosti naprasovanych vrstev oproti vrstvam
naprasSovanych konvenénim magnetronem. Ukazuje se, ze vrstvy naprésené po-
moci HiPIMS vykazuji extrémné hustou mikrostrukturu a velmi hladky povrch.
Podobné vlastnosti byli pozorovany nejenom pro metalické, ale i pro slouc¢eninové
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vrstvy. Velky dspéch ma HiPIMS v depozici na slozité tvarované substraty, jako
naptiklad fezné nastroje a vrtaky. Kromé zvysené hustoty a hladkosti povrchu je
dalsi z dulezitych vyuziti HIPIMS pro slozité tvarované substraty, a to s mnohem
vyssi rychlosti nanaseni, a také na povrchy, které nejsou rovnobézné s povrchem
terce. Elektrické vlastnosti byli zkoumany pro Ag vrstvu naprasenou pomoci Hi-
PIMS [1]. Rezistivita vrstev deponovanych HiPIMS byla mensi nez u vrstev de-
ponovanych konvenénim magnetronovym naprasovanim, pokud tloustka vrstvy
byla nizsi nez 15 nm. Optické vlastnosti vrstvy naprasené pomoci HiPIMS vyka-
zuji téz vyssi index lomu. V neposledni fadé vrstvy deponované HiPIMS vykazuji
zlepseni adheze, ktera je mimoradné dulezita pro uspéch nebo selhani dané vrstvy.
Za 1ucelem optimalizace podminek pro dobrou adhezi je bézna praxe ¢isténi po-
vrchu substratu iontovym leptanim pied depozici. K tomuto se casto vyuziva
inertni plyn, pfedevsim argon. Ale vysoka koncentrace Ar v pracovnim prostoru
muze byt v mnoha piipadech nevyhodna. HiPIMS byla vyuzita k predpiipravé
povrchu nerezovych a ocelovych substrati ruznymi energiemi ionti a trvanim
pripravy, coz vede k zlepseni vysledné vrstvy. Tento efekt je zpusoben vysokou
energii iontu béhem ¢isténi povrchu [1J.

Vysokovykonové pulzy také maji dopad na kompozici plazmatu v blizkosti
terée. Timto se predevsim mysli zfed ovani pracovniho plynu v oblasti u terce.
Ukazuje se, ze cast kinetické energie rozprasovaného materialu je prendsena na
pracovni plyn, coz vede k tubytku pracovniho plynu a prebytku naprasovaného
materidlu v blizkosti terce [I]. Tento efekt byl simulovan za ucelem urceni po-
hybu, hustoty a energie neutralnich atomu béhem pulzu. Takova simulace byla
provedena Kadlecem [9], kde vyuzival direct simulation Monte Carlo metodu k
simulovani pohybu plynu béhem pulzu. Simulacni prostor sestaval z cylindrické
komory, kde byl ulozen na jedné strané kruhovy ter¢ a na druhé strané substrat,
viz Obrézek [2.2] Materidl terce byl titan a pracovni plyn byl argon o po¢dtetnim
tlaku 0,2Pa a teploté 300 K. Tvar napéfového pulzu byl zvolen obdélnikovy s
proudem 1kA, napétim 1000V a délkou 200 ps. Samostatna simulace probihala
sledovanim emise atomu titanu z terce a pocitanim elastickych kolizi mezi vSemi
neutralnimi atomy, coz je jedna z limitaci této simulace. Nepocitalo se s koli-
zemi mezi ionty a ostatnimi ¢asticemi. Mezi dalsi omezeni patii absence samo-
rozprasovani a pfedpoklad homogenniho rozdéleni Ar pred napétovym pulzem.

Simulace hustoty Ti v dobé 50ps je zobrazena na Obrazku [2.2] Rychlost
proudéni naprasovaného Ti vykazuje jasny smér od terce, odpovidajici energie
je priblizné 5eV. Nicméné prenos hybnosti z rozprasovanych atomu Ti na Ar je
velky pro Ar plyn a ma na svédomi vyrazné zahiati neutralniho plynu. Takové
zahf4t! nakonec vede k toku plynu k prostoru ¢erpadla. Casovy vyvoj ziedéni Ar
plynu je zndzornéno na Obrazku 2.3} Vysledky této simulace ukazuji vliv zfedéni
a rozlozeni hustoty béhem pulzu [9].

2.2 Modelovani a simulace magnetronovych vyboja

S piichodem vypocetni techniky zacaly pokusy o modelovani plazmatu. Vy-
tvoreni obecného modelu je viak stéle velmi komplikovany problém. Reseni by
zahrnovalo kinetiku neutralnich i nabitych c¢éstic, vypocet Maxwellovych rovnic
a velky pocet objemovych a povrchovych reakei. Casové a prostorové vypocty
by méli byt provadény soucasné a bez samo-ovlivnéni. Proto by takovyto mo-
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Obrézek 2.3: Casovy vyvoj hustoty argonového plynu. Pievzato z [9].

del byl zbytecné slozity a nepouzitelny. Navzdory témto obtizim je modelovani
plazmatu velice cenny néstroj pro pochopeni fyziky plazmatu a prispiva k roz-
voji vylepseni vykonu plazmovych zafizeni. To umoznil vyvoj zjednodusenych
modelu a simula¢nich technik a volba vhodnych metod ke zkoumani konkrétnich
problému.

Vyvoj pocitacovych modeli plazmatu je stéle probihajici proces stary vice



nez padesat let. Nejvétsi pokrok probéhl v poslednich letech. Pocateéni prace s
modely tekutin pracovaly s nulovou dimenzi (¢isté chemicky model). Pocitacové
zdroje byly tehdy omezené a diraz byl kladen na validaci a vylepseni mode-
lovacich technik a prohloubeni studia fyziky plazmatu. Diky tspéchu této rané
prace a zlepseni ve vykonnosti po¢itacu mohli prijit dvou a tif rozmérné modely
jiz v devadesatych letech. Ackoli pres vylepseni vypocetni rychlosti je stéle tieba
vénovat pozornost schopnostem a omezenim vyuzitych simulacnich technik [11].

2.2.1 Modelovani magnetronovych vyboju
Fluidni modely

Fluidni (tekutinové) modely popisuji plazma pomoci hustoty, stFedni rychlosti
a stfedni energie jednotlivych ¢astic, z nichz se plazma skladéd. Hodnoty téchto
makroskopickych veli¢in jsou ziskany feSenim rovnice kontinua, toku a bilance
energie pro kazdy druh éastic. Tyto rovnice jsou napf. ve tvaru [I1] pro

e elektrony:

V-Te=S5,, 2.1
5 T (2.1)
—uE—V(n.D.) =T, (2.2)
O(neee) 5 2
(=g e — = =—ele-E— ; .
BN +V (386 e 3/<;V56) el'e - E Ne€cViz, (2 3)
e ionty:
on;
: Iy =5, 2.4
5 TV (2.4)
0 Zen; V(n,T;)
a + V- (I‘iui) = Mi E — Mi — UZNF17 (2 5)
e clektrostatické pole:
V- (eVo) = —e(Zin; — ne). (2.6)

Zde rovnice [2.1] a [2.4] jsou rovnice kontinuity, a [2.5) rovnice toku, bilance
energie a (2.6 je Poissonova rovnice. U iontu se obvykle predpokladd, ze maji stej-
nou teplotu jako pracovni plyn, proto rovnici energetické bilance pro né neresime.
Veliciny v predeslych rovnicich maji vyznam: e je elementéarni ndboj, Z;e je naboj
daného typu iontu, u, je stfedni rychlost elektronu, u; je stfedni rychlost iontu,
n. a n; jsou elektronova, respektive iontova hustota, I'c = n.ue je tok elektronu,
I’; = n;u; je tok iontu, S, a S; jsou zdrojové slozky pro elektrony, respektive ionty
z koliznich a radioaktivnich procesu, m. a M; je hmotnost elektronu, respektive
iontu, v;, a v.y je kolizni frekvence elektronové ionizace, respektive prenosu hyb-
nosti, v;y je kolizni frekvence pfenosu iontové hybnosti, T, a T; je teplota elek-
tronti, respektive ionttl, p. = —%— je elektronova pohyblivost, D, = —£Le— je

MeVi N MeVeN
difizni konstanta elektronu, €. = €.(7.) je ztrata energie elektronu pii tvorbé




paru elektron-iont, e, = %kTe se nazyva stredni energie elektronu, x = gneDe
je koeficient tepelné vodivosti, ¢ je elektricky potencial, E = —V¢ je intenzita
elektrického pole a € je permitivita vakua.

Limitaci této techniky je predpoklad urcité distribuce rychlosti zalozené na
lokalni hodnoté elektrického pole. Proto fluidni modely jsou schopné pozorovat
pouze lokalni kinetiku ¢éastic, a najdou tak vyuziti pro vysoké tlaky, kde ne-
lokalni efekty nejsou silné. Nejveétsi vyhodou tohoto modelu je vypocetni rychlost

a schopnost rozumné simulovat vice druhu ¢astic [11].

Parametrické modely

Parametrické modely pouzivaji sadu vstupnich parametru, které jsou v ném
ménény v jistém intervalu hodnot. Timto testujeme odezvu modelu na jejich
zménu. Parametrické modely se také nazyvaji modely fenomenologické rovnovahy.

Zéklady parametrického modelu HiPIMS vyboje byly postaveny pied nékolika
lety Christiem [8]. Vylepsen byl Vickem a Burcalovou [17] pomoci rozsifeni o rov-
nici rovnovahy pro sekundarni elektrony, coz umoznuje vyhodnotit podil mnozstvi
rozprasenych iontu, které miti zpét k terci.

Parametricky model popsany Vlckem a Burcalovou [I7] vychézel z predpokladu
stacionarniho stavu. Ve stacionarnim stavu je mozné celkovy tok rozprasovaného
materidlu z terce, M, zapsat jako

Moy = Sm Gy + SmmM+7 2.7
gt t

kde G;f a M," jsou totalni toky iontl pracovniho plynu na teré a iontt rozpréaseného
materidlu zpét na ter¢, S,y a Sy jsou vytézky rozpraSovani z procesu plyn-iont
a samo-rozpraseni. Podilu toku iontu materialu terce v celkovém toku ¢édstic zpét
na ter¢ my je dany vztahem

+
me= (2.8)
G + M,
Pro parametr m,; musi platit 0 < m; < 1. Dosazenim se dostane
Mtot = [Smg(l — mt) + Smmmt](Gf + Mt-‘r)‘ (29)

Hodnoty téchto parametru zavisi na vykonové hustoté, vytézcich rozprasovani
terce a ionizacéni energii rozprasenych atomu. Tento model je zobrazen na Obrazku
a potiebuje znalost vytézku rozprasovani Sy, a Sy, koeficientd sekundarni
elektronové emise V4 & Yy, ionizacnich energii pracovniho plynu a atomu terce,
parametry ztraty energie sekundéarnich elektronu d. a r. Parametr d. je podil
sekundarnich elektronu ztracenych pii difiznim prenosu na substrat a na stény va-
kuové komory pied vytvorenim elektron-iontového paru. Parametr r predstavuje
pravdépodobnost zpétného zachyceni elektronu na terci. Déle se zde vyskytuji
relativni ztraty iontu a neutralnich castic materialu terce pii prenosu na substrat



Substrate

Target

Obrazek 2.4: Schéma parametrického modelu. G~ a M," jsou celkové toky ionti
materidlu terce a pracovniho plynu na terc. S,,; a Sy, jsou vytézky rozprasovani
terce pri dopadu iontu pracovniho plynu a materidlu terce. M;,; je celkovy tok
atomu z terce, parametr § je podil atomu terce, které jsou ionizovany, o je podil
ionizovanych atomu proudicich zpét na terc, v je podil atomu terce, které jsou
dodatecné ionizovany v objemu plazmatu, &, a & jsou transportni parametry
neutrdlu, respektive iontu. Prevzato z [17].

Parametricky model umoznuje vypocitat podil ionizovanych rozprasenych atomiu
vracejicich se zpét na ter¢ o, podil atomu terce, které jsou ionizovany [ a nor-
malizovany rychlostni koeficient « definovany jako podil depozi¢ni rychlosti ku
depoziéni rychlosti idedlniho konvenéniho magnetronu [17].

2.2.2 Simulace magnetronovych vyboja
Particle-in-cell metoda

Particle-in-cell (PIC) metoda vyuziva pouze zakladni rovnice pro pohyb ¢astic
bez nutnosti predpokladu rozdéleni jejich rychlosti. PIC je dnes jedna z nej-
pouzivanéjsich metod na modelovani plazmatu, ale jeden z jejich problému je
casova narocnost. Toto je predevsim znatelné pokud chceme modelovat delsi
casovou délku, kdy pifi malém casovém kroku bude potieba hodné iteraci. To
samé plati pro prostorovou velikost. PIC metoda je proto naroéna na pocitacovou
pamét a procesor [16].

Historie PIC metody saha az do pozdnich padesatych let. V prvotnich jedno-
duchych modelech se sila naboje brala z pfimého vypoctu Coulombova zakona a
trajektorie nabitych céstic byly vypocitany pomoci periodického systému. Tyto
modely ukazaly vyuzitelnost simulace plazmatu. S postupnym zlepsovanim vypocetniho



vykonu prisly modely, které pocitaly Coulombtuv zakon pro kazdou c¢éstici, tedy
N? pro N ¢&astic, ale to bylo netinosné na vypocetni vykon, proto byly navrieny
metody s vypocetni miizkou, kde se vypocitava Poissonova rovnice. Takovéto
modely byly nazyvany cloud-in-cell nebo také particle-in-cell a byly schopny si-
mulovat ~ 103 — 10 ¢4stic nejcastéji v jedné dimenzi [16]. Zakladni schéma PIC
kodu bylo formalizovano béhem sedmdesatych let, ale nejlepsi texty na toto téma
vysly az v piisti dekdde [4]. Tyto texty maji své vyuziti do dnesniho dne, protoze
je zde popsana veskerd zakladni teorie.

Initial loading of particles

(X.V)particte

Weighting particle to grid

(x.-v]panicle & (P J]grid

MCC & boundaries

(Collisions, absorption, reflection,...)

(X,V)particte — MW (X.V)panicte Ficld solver

(Maxwell eq. or Poisson’s eq.)

(P: Deria > (E.B)eria

s

Obrazek 2.5: Diagram PIC schématu. Prevzato z [11].

Time
Increment

Particle mover

1:parm:h- i {x-\')pan icle

Weighting erid to particle

(E.Besia = Frarticte

Diagram PIC metody muzeme vidét na Obrazku [2.5 Simula¢ni prostor je
diskretizovan v ¢ase i prostoru, tim je vytvorena mtizka. Hodnoty pole jsou feseny
na uzlech miizky, zatimco ¢astice jsou rozmistény spojité v prostoru simulace.

Simulaéni cyklus probiha nasledovné: pozice a rychlost ¢astic jsou zménény v
case vypoctem Newton-Lorentzovych rovnic. K uvedenému je zapotiebi odhad-
nout hodnotu pole pro pozici ¢éstice, ktera se ziska ptres vazeni znamé hodnoty
pole uzlu mrizky. Po posunuti ¢astic je mozno pripojit Monte Carlo srazkovou
metodu na vypocet kolizi ¢astic, vyuzitim statistické pravdépodobnosti srazky
castice, a vypocet jejich néslednych rychlosti po kolizi. Nasledné proudova hustota
a hustota naboje je urcena vazenim rozlozeni ¢éstic v prostoru pro uzly miizky.
Poté jsou vypocteny Maxwellovy rovnice nebo vypoctena Poissonova rovnice (pro
elektrostatické simulace) na uzlech miizky. Tim simulacni cyklus konci, poté je
¢as posunut o ¢asovy krok simulace, a tak muze zacit dalsi iterace.

Pro zjednoduseni a zrychleni vypoctu se ¢asto v PIC metodé vyuziva si-
mulovdni menstho poctu ¢astic (super-¢astic). Na jednu super-¢éstici pripada
ptiblizné 10° skuteénych ¢astic, takové zjednoduSeni je mozné diky kolektivnimu
chovani nabytych ¢astic v plazmatu [11].
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Kapitola 3

Cile bakalarské prace

1. Prostudovat literaturu o pulznim vysokovykonovém magnetronovém naprasovani
a pocitacové simulaci plazmatu.

2. Vytvorit pocitacovy program umoznujici sledovat ionizaci v objemu plazmatu
pulzniho vysokovykonového magnetronového vyboje ve viceslozkové smeési
plynt.

3. Pomoci takto vytvoreného poc¢itacového programu provést simulace ve smési
pracovniho plynu (argonu) a rozpraseného kovu (titan) a ziskat prostorova
rozlozeni ionizace atomu sekundédrnimi elektrony v pulznim vysokovykonovém
magnetronovém vyboji.

4. Provést kvalitativni diskusi vysledku simulaci ziskanych vytvorenym pro-
gramenm.
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Kapitola 4

Metody zpracovani

4.1 Uzité simulacni metody

V této bakalarské praci se vénuji rozlozeni ionizace atomu sekundarnimi elek-
trony v pulznim vysokovykonovém magnetronovém vyboji. Pro tento kol jsem
vytvoril program v programovacim jazyce Fortran, kde vychézim z particle-in-
cell metody. Pohyb elektronu ve vyboji popisuji Borisovou metodou, ktera in-
tegruje diskretizované Newton-Lorentzovy rovnice. V programu je interpolovano
externé zadané statické magnetické pole. Hodnoty tohoto magnetického pole byly
vypocteny v programu FEMM. Elektrické pole je aproximovano pomoci Child-
Langmuirovy rovnice v oblasti blizko terce a dopoc¢itané pomoci linearni interpo-
lace do potencialu plazmatu, ktery byl zvolen OV. loniza¢ni srazky jsem simuloval
pomoci Monte Carlo srazkové metody, kde je ndhodné rozhodnuto, zda probéhla
srazka. Dulezité bylo sledovat rozdéleni srazek dle druhu srazky. Pouzil jsem io-
nizacni srazky s pracovnim plynem, argonem, a rozprasovanym kovem, titanem.

4.1.1 Pohyb elektroniu ve vyboji

Pro popis pohybu ¢éstic ve vyboji se vychazi z Newton-Lorentzovych pohy-
bovych rovnic [16]:

d
%mV:F:q(E—l—VXB), (4.1)
%X = V. (4.2)

K diskretizaci Newton-Lorentzovych rovnic se vyuzije prumérnéd diference
druhého fadu, nebo-li leapfrog metoda [5]. Pozice ¢éstic jsou vyhodnocovany v
casovém kroku At, kdezto rychlosti jsou vyhodnocovany v mezikrocich t + At a
t — At. V této nové diskretizované podobé Newton-Lorentzovy rovnice maji tvar

ViHAL/2 _ t=At)2 ViTAL/2 | t=At/2

= - %(Et + 5 x BY), (4.3)
* — ytrAY2, (4.4)

Leapfrog metoda minimalizuje numerické ohtivani oproti jinym zpusobum dis-
kretizace téchto rovnic.
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Obréazek 4.1: Schéma leapfrog metody. Prevzato z [16].

Borisova metoda

Efektivni zpusob, jak integrovat tyto rovnice, ktery obchézi tplné pocitani
vektorového soucinu, ptrinasi Borisova metoda. Pro Borisovu metodu se vychéazi
z rovnice [4.3| s oddélenim vypoctu elektrické a magnetické sily. Provedenim sub-
stituce [6]

t

t=A2 _ *_Eg 4.5

\% % m— (4.5)
¢

viIFAZ — gt 0 % (4.6)

(4.7)

se vektor E zcela vynuluje dosazenim do rovnice 4.3, a tim se ziska pouze rotace
magnetického pole, kterd je zndzornéna na Obrazku [£.2] a je vyjddrena ve tvaru

vt —v~ q _
Tt:%(—i_—i_v)XB' (4.8)

Obrézek 4.2: Reprezentace rotace z rovnice [1.8] Prevzato z [4].

Z Obrazku [£.2] ddva geometricks tivaha

= ) 4.9
20 vi+v| m 2 (4.9)
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Daéle pokracuje tfeseni rotace. Nejdiive se nastoli pripad, kde vektor B je rov-
nobézny s osou z a velikost rotace v roviné zy je dana vztahem
0 qgB At

tan 2 = 1228 4.10
g m 2 (4.10)

Nyni lze vypoéitat v—, a to pfictenim poloviny elektrického impulzu k vi=4/2
dle |4.5] Nasledné se vytvoif vektor v, ktery je kolmy na (v —v~) a B, odtud
uzitim rovnosti

v =v +v'xt. (4.11)
Na Obrazku je zobrazeno, 7e thel mezi v- a v’ je g, tedy t je dan

= -btan- = ——. 4.12
an - ( )

Obrézek 4.3: Reprezentace rotace od v~ k v*. Prevzato z [4].

Vektor (vt —v™) je rovnobézny s v/ x B, odkud

vi=v +v xs, (4.13)
kde s je rovnobézny s B a jeho velikost je stanovena podminkou |v=|? = |[vT|?,
tj.
2t
s=——.
1+1¢2
Timto zptisobem po pfidani poloviny elektrického impulzu k vt dostdvame vi+44/2,
coz predstavuje vektor rychlosti pro tuto iteraci [4].

(4.14)

Implementace pohybu elektront v programu

Pro implementaci v programu je pii vytvareni sekundarnich elektront posu-
nuta jejich rychlost o % dozadu, aby byla dodrzena leapfrog metoda a moznost
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programu postupovat po jednom c¢asovém kroku. O popis pohybu elektronu v
prostoru se stard jediny modul, ktery obsahuje metodu na vypocet vektorového
soucinu a dvé zasadni metody:

e particlePush(x, v, dt);

Metoda posune pozici elektronu x ve sméru rychlosti elektronu v o vzdalenost
odpovidajici ¢asovému kroku dt.

e updateVelocity(x, v, E, B, gqm, dt);

Metoda prepocitava rychlost v pro dalsi casovy krok dt na zékladé elek-
trického pole E, magnetického pole B a podilu elementarniho naboje a
hmotnosti elektronu dand parametrem gm, a to pomoci Borisovy metody,
ktera je popsana vyse.

4.1.2 JIonizacni srazky

Existence sekundarniho elektronu ve vyboji se da popsat nasledovné. Nejdiive
je sekundarni elektron vytvoren na terci dopadem iontu, poté je urychlovan elek-
trickym polem do prostoru, kde pomalu ztraci energii diky srazkam s neutralnimi
atomy. Sekundarni elektron je zéroven ovliviiovan magnetickym polem, které ne-
ustale zaktivuje jeho trajektorii. U bezkolizniho modelu je magnetickym polem
elektron uvéznén navzdy, pro kolizni model muze a nemusi elektron takto byti
uvéznén. Rozdil mezi bezkolizni trajektorii a kolizni je uveden na Obrazku 4.4}
Pokazdé, kdy probéhne srazka, se muze elektron odrazit mimo svoji trajektorii,
na které byl uvéznén. Tedy nékteré elektrony jsou uvéznény v oblasti hustého
plazmatu natolik dlouho, ze provedou velké mnozstvi srazek. Nekteré elektrony
mohou byti z této oblasti odrazeny ihned.

Existuji tfi zakladni typy kolizi s neutralnimi atomy: elastické srazky, ionizacni
a excitacni. Pro vSechny plati, ze zméni smér rychlosti elektronu a nejcastéji snizi
jeho energii. Ztrata energie pii srazce se méni podle typu srazky, nejveétsi ztratu
mé ionizacni srdzka (pro Argon 15,8 eV + kineticka energie vzniklého elektronu),
nésledovand excitaéni srazkou ze zdkladni stavu (pro argon 11,6 — 15,8eV) [14].

Monte Carlo srazkova metoda

Monte Carlo srazkovd metoda (z angl. Monte Carlo collision method, MCC
method) spo¢iva v prochdzeni pres vSechny castice v systému pro kazdy ¢asovy
krok a testovani, zda probéhla srdzka. Nejdrive se vypocita kineticka energie pro
kazdou i-tou ¢astici [15]

L, 1 2 2 2
€ = §mivz‘ = §m’l(ij + Uy + v;z)- (4.15)
Pomoci kinetické energie muzeme vypocitat pro danou ¢astici jeji totalni uc¢inny
prifez
or(€) =o1(e) + ...+ on(e). (4.16)
Potom pravdépodobnost kolize i-té castice je vypocitana na zékladé urazené
drahy As; = v;At, ve tvaru

Py =1—exp(—Asjor(e)n(x;)) = 1 — exp (—viAtor(e;)ni(x;)) (4.17)
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Obrazek 4.4: Trajektorie sekundarniho elektronu. Zde (a) a (b) je bezkolizni mo-
del, kde je elektron uvéznén na vzdy. Kolizni model je zobrazen na (c) a (d).
Prevzato z [14].

kde At je casovy krok integrace modelu, ny(x;) je lokdlni hustota atomu daného
typu, se kterym se dana ¢astice srazi. Kolize probéhne pokud rovnomérné rozdélené
nahodné ¢islo na intervalu < 0, 1 > je mensi nez F;, poté je rozhodnuto ndhodné,
ktery typ kolize probéhl a je vypocitana néasledné novy smér rychlosti a energie
castice [15].

Rozhodnuti, ktery typ kolize probéhl, je dano ndhodné pomoci

R<u(e)/v (1. typ kolize),

n(&) /v <R < () + o) /v (2. typ kolize),
N-1

Z vi(e;) /v <R (N. typ kolize),
j=1

kde R je rovnomeérné rozdélené nahodné ¢islo na intervalu {0, 1;, v; = v;0,(€;)n;(x;)
je kolizni frekvence pro j-ty typ kolize, kde 1 < j < N a N je pocet typu kolizi,
v = viop(e)ni(x;) je celkova kolizni frekvence.

Monte Carlo metoda kontroluje, jestli probéhla srazka pro kazdy ¢asovy krok
a kazdy elektron, ale v ¢asovém tseku < t,t + At > pocita, ze elektron muze
uskutecnit pouze jednu srazku. Ve skutecnosti ale muze probéhnout v tseku <
t,t 4+ At > vice srazek a pravdépodobnost vzniku chyby nam urcuje velikost At.
Odhadnuti této chyby a volba At se provede za predpokladu, Ze po srazce zustava
energie srazené¢ho elektronu konstantni, potom pravdépodobnost n srazek béhem
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jednoho casového kroku je priblizné P. Poté 1ze konstatovat, ze chyba pro pocet
srazek béhem jednoho ¢asového kroku je

inf i P2
= PF = LA 4.18
=y orey (1.18)

Pro chybu r» < 0,01 je potieba P; < 0,095, tedy kolizni frekvence v; daného
elektronu vyndsobena At musi byt mensi nez 0,1 [15].

Implementace Monte Carlo srazkové metody v programu

Implementace v programu je v podobé modulu, ktery obsahuje dvé zasadni
metody:

e collisionMCC(collisionTypes, electron, dt);

Metoda na zakladé collisionTypes necha vypocitat celkovy ucinny prutez,
z rychlosti elektronu nechd vypocitat jeho kinetickou energii a z jeho po-
zice zavola vypocet hustoty daného plynu. Poté vypocita pravdépodobnost
srazky dle rovnice kde ¢asovy krok je dt. Srovnanim pravdépodobnosti
srazky s nahodnym ¢islem rozhodne o zavolani metody performCollision.

e performCollision(collisionTypes, electron);

Metoda provede srazku ve smyslu zmény rychlosti daného elektronu. Problém
se prevede do sférickych souradnic (r,¢,x), aby byly vygenerovany dva
nahodné thly ¢, x a r je velikost rychlosti po snizeni energie o ionizac¢ni
energii daného plynu. Zpétnym prevedenim do kartézskych soutadnic se
ziska vysledna rychlost.

Ucinny prifez byl externé tabulovan a equidistantné interpolovén pro rychlejsf a
presnéjsi vypocty. Pro argon jsem cerpal z vefejné databaze LXCat [3] a pro titan
jsem vyuzil Bartlettovych vysledku [2]. Pouzil jsem dva ruzné zdroje uicinnych
prufezi, nebot v databdzi LXCat byly sice presnéjsi data, ale neobsahovaly titan.
Oba u¢inné prurezy jsou uvedny na Obréazku (4.5

4.2 Struktura simula¢niho programu

4.2.1 Simulaéni oblast

Simula¢ni oblast mé tvar cylindru o poloméru 0,125 m a vysce 0,2 m, ve kterém
je umistén ter¢ o poloméru 0,05m a vysce 0,02m. Substrat je téz cylindr o po-
loméru 0,025 m, vysce 0,02m a je umistén ve vzdalenosti 0,1 m od terce. Oblast,
terc i substrét jsou sousttedné ulozeny v roviné zy, jak zndzornuje Obrazek [4.6]

V programu jsou vyuzity globdlni kartézské souradnice, kde stied terce je
umistén v bodé T' = (0,125; 0,125; 0,02). Pro vypocet magnetického i elektrického
pole je vhodné vyuziti lokdlnich kartézskych souradnic, kde je stied terce polozen
v bodé (0;0;0). Z uvedeného duvodu bylo nutné zavést transformaci soutadnic. V
mém piipadé pouze translaci zapsanou nasledovné:

¥=x—a Yy =y—>b Z=z—c, (4.19)
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Obrazek 4.5: Uéinng prifez pro ionizaci argonu (¢ervené) a titanu (modfe) v
zavislosti na energii dopadajictho elektronu.

kde x,y, z jsou globalni soutadnice, z’,y’, 2’ jsou lokalni soutradnice a a, b, ¢ jsou
konstanty urcené bodem T, ktery odpovida stfedu terce na jeho horni plose v
globalnich soutadnicich.

4.2.2 Magnetické pole

Magnetické pole je vygenerovano pomoci programu FEMM (z angl. Finite
Element Method Magnetics) [13], ktery vyuziva metody konecnych prvkua a fesi
2D ¢ osove symetrické problémy. To je vyhodné pro cylindrickou simula¢ni oblast,
jako v mém piipadé. Pomoci néstroju v programu FEMM byl vytvoten nasledny
model odpovidajici nevyvazenému magnetronu 2. druhu a fesenim byla ziskana
2D tabulka hodnot magnetického pole, ktera je graficky zobrazena na Obrazku
.7 Nésledné tyto hodnoty interpoluji pomoci bilinedrn{ interpolace a cylindric-
kou transformaci souradnic dostavam magnetickou indukci B v bodé s globalnimi
soufadnicemi.

4.2.3 Elektrické pole

Elektrické pole je aproximovano pomoci Child-Langmuirovy rovnice nad tercem
v prielektrondové oblasti (sheathu) a déle je popsano linedrni interpolaci k hod-
notam plazmového potencidlu, ktery byl zvolen 0V. Jedna se pouze o hruby model
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Obrazek 4.6: Tvar a rozmeéry simula¢ni oblasti v roviné xz.

elektrického pole, ktery vsak odrazi zakladni charakteristiky realnych poli v mag-
netronovych vybojich. Presné reseni elektrického pole magnetronovych vyboju
presahuje cile této prace.

Elektricky potencial

Pro vypocet elektrického pole je nutné nejdiive stanovit elektricky potencial
v daném bodé. Za predpokladu cylindricky symetrického potencidlu je stanoven
dle rovnice

(4.20)

E— gradV = <6V 10V 8V> 7

Or’rog’ 0z
kde V je potencidl elektrického pole v daném misté pole. V' se znaé¢i kvuli cylin-
drickym souradnicim (r, ¢, z). Pro cylindricky symetricky potenciél plati V (r,¢,z) =
konst. pro r = konst. a z = konst., odtud tedy %—‘; = 0.

Hustota elektrického proudu

Hodnota elektrického potencidlu je zavisla na plosné hustoté elektrického
proudu tekouciho povrchem terce. Vypocet plosné hustoty elektrického proudu j,
je dan poctem iontu n dopadlych na danou plochu terce. Polomér terce je rozdélen
na N stejné Sirokych intervali, kde se urcuje hodnota j; v intervalu poloméru ¢,
tj. v intervalu < r;,7;41) a je pak vypoctena pomoci rovnice

1 n;

= —I,—, (4.21)

Ji =
Si Mot
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2.850e-001 : »3.000e-001
2.700e-001 ; 2.850e-001
2.550e-001 : 2.700e-001
2.400e-001 : 2.550e-001
2.250e-001 : 2.400e-001
2.100e-001 ; 2.250e-001
1.950e-001 : 2.100e-001
1.800e-001 : 1.850e-001
1.650e-001 : 1.800e-001
1.500e-001 ; 1.650¢-001
1.350e-001 : 1.500e-001
1.200e-001 : 1.350e-001
1.050e-001 : 1.200e-001 [
9.0002-002 ; 1.050¢-001
7.500-002 : 9.000e-002
6.000e-002 : 7.500e-002 £
4,500e-002 ; 6.000e-002
3.0002-002 ; 4.500¢-002
1.500e-002 : 3.000e-002
<0.000e+000 : 1.500e-002
ity Plot: [B], Tesla

& (LI T TT T T

Axis of symmetry
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Obrézek 4.7: Zobrazeni vysledné velikosti magnetického pole a tvaru jeho silocar
tak, jak byly vypocteny a zobrazeny programem FEMM. Pro simulaci po-
hybu elektronu bylo vyuzito pouze hodnot radidlni a axidlni magnetické in-
dukce Br a Bz nad tercem magnetronu, a to v rozsahu r €< 0,100mm > a
z €< 0,100mm >, pficemz bod o soutadnicich (0, 0) odpovida pruseciku horni
plochy terce a osy symetrie. V ostatnich mistech simula¢niho prostoru byla veli-
kost slozek magnetického pole pokladana za nulovou. Na obrazku je vyznacena
pozice terce.
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kde S; je plocha mezikruzi terce mezi poloméry r; a r;y1, I; je vybojovy proud
prochazejici celym povrchem terce, n; je pocet iontu dopadajicich do intervalu
polomért r; a ;41 a ngy je celkovy pocet iontu dopadajicich na celou plochu
terce, tj. Nt = »_; N

Pro zlepseni rozdéleni hodnot hustoty elektrického proudu j(r) na povrchu
terce je hodnota v r uréena pomoci linedarni interpolace ze sousednich intervalu
polomeéru.

Stanoveni pribéhu potencialu elektrického pole

Byla provedena jednoducha aproximace, tak aby zajistila tvar potencialu u
ter¢e odpovidajici charakteru realnych potencialt. Duraz je vsak kladen na jed-
noduchost a rychlost vypoctu. Vypocet je rozdélen nésledovné:

e Nad tercem, tj. 0 < r < r¢, kde 7; je polomér terce a r je lokdlni souradnice
nad povrchem terce:

Nejdifve je stanovena délka sheathu s(r) dle rovnice [12, str. 176]

2 [2ee2\ 4 U%
s =3 (5) (122)
SN M /()

kde e je elementarni ndboj, ¢ je permitivita vakua, M je hmotnost iontu
dopadajicich na ter¢ (zde Ar™), U, je napéti na terci a j(r) je hustota
elektrického proudu pro polohu r na terci.

Potom dle vysky z nad povrchem terce a hranice sheathu se déli vypocet
takto:

— Pokud je z < s(r), potom je hodnota V' vypoctena pomoci Child-
Langmuirovy rovnice ve tvaru [12] str. 176]

V= —Ufu (S(Q—T_)Z) , (4.23)

kde f,, je faktor udavajici ¢ast napéti na terci pfipadajici na po-
tencidlovy spad v sheathu.

Pokud s(r) < z < Zne(r), potom je hodnota V' vypoéitana jako
linedrni interpolace podle z mezi hodnotou —U, f,,, na okraji sheathu
(z=35(r)) a0V pro z = Zpa(r).

Hodnota z,,4,(7) je vypoctena z rovnice

Sexp

s e
min 4.24
S(T)Selp ’ ( )

Zmaz (T) - fzsmin

kde f, je faktor udavajici kolikrat delsi bude celkova oblast poklesu po-
tencidlu nez samotny sheath o minimdlni tloustce s,,:,, kterd je déna
rovnici pro s(r) v misté s polomérem 7y, kde je nejvétsi hustota elek-
trického proudu, a s, je skdlovaci faktor udavajici umisténi hranice
presheathu, aby tvar poklesu potencialu odpovidal realnym magnetro-
novym vybojum.
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— V ostatnich ptipadech je V = 0V.
e Mimo terc, tj. r > ry:

— Hodnota V' je urcena linedrni interpolaci podle poloméru r mezi hod-
notou V' (r, z) a 0V na hranici oblasti ohrani¢enou tseckami o krajnich
bodech ( f,07¢,0), (fr17t:2maz (1)) & (T, 2maz (7)), (fr17t,2maz(rt)), PriCemz
fro je faktor nasobeni poloméru terce udavajici prvni nulovy bod po-
tencidlu pro z = 0 a f,; je faktor nasobeni poloméru terce udavajici
prvni nulovy bod potencidlu pro z = z4.(7), viz ilustrativni Obrézek

48
e V ostatnich ptipadech je V = 0V.

V této praci byli zvoleny nasledujici hodnoty parametru: f, = 0,05, f,p = 0,9,
fro=12, fri = 1,1 & Sezp = 2,5.

Osa symetrie

A

z
Okolni plazma
V=0V
V=0V
J
(1-fr,
a—
= | Presheath
« '
SIS
Né NE
~~~~~~~~~~~~~ V=-Uf, .~
~~~~~~~~~~~~~~~ l
s s Sheath
0 >
1 _ Teré < > r
) ro > ere (-1
! li

Obrazek 4.8: Schéma rozdéleni elektrického potencidlu v programu. Zde s(r)
urcuje prostor sheathu, kde je potencial aproximovan Child-Langmuirovou rov-
nici, Sy, je minimaln{ tloustka sheathu, 2,4, (1) — s(r) urcéuje prostor presheathu,
kde je potencidl linearné interpolovan mezi hodnotami potencialu na hranici she-
atu a 0V, f,o je faktor nasobeni polomeéru terce udavajici prvni nulovy bod po-
tencidlu pro z = 0 a f,1 je faktor ndsobeni poloméru terce udévajici prvni nulovy
bod potencidlu pro z = zpq,(1¢) a 1 je polomér terce.
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4.2.4 Rozlozeni objemové hustoty atomu

V préaci bylo nutné znat rozlozeni hustoty atomu v simulacnim prostoru.
Rozlozeni hustoty byla ziskana z Bélohoubkovych vysledku [7] jako tabulka hod-
not pro kazdy cm?® simulaéniho prostoru. Hustoty byly vypoéteny pro rizné
vybojové proudy (konkrétné 5 A, 20 A a 50 A) a pro zadany tlak plynu (argonu)
v komote 0,5 Pa.

V préci [7] je k vipoctium rozlozeni hustot atomu vyuzito simulaéni metody Di-
rect Simulation Monte Carlo (DSMC). DSMC je zalozena na pravdépodobnostnim
feseni Boltzmannovy rovnice simulovanim velkého poctu c¢astic a provadénim
pravdépodobnostnich srazek danych u¢innym prurezem. Simulace probiha nésledovné.
Nejdiive dojde k nacteni vstupnich dat, tj. geometrie a parametru castic. Poté
probiha hlavni simulacni cyklus rozdéleny do tii fazi. V prvni fazi dochézi k in-
tegraci pres vSechny c¢éastice na zakladé pohybovych rovnic. Ve druhé fazi se na
zékladé nové pozice ¢astice vyhodnocuje interakce s povrchy geometrie, tj. ab-
sorpce nebo odraz ¢astice od stény. Ve treti fazi dochazi k ndhodnym srazkam
danych ndhodnym ¢islem a uc¢innym prurezem c¢astic. Pokud probéhla srazka je
vypocitan thel odrazu a tedy i jeji nova rychlost. Cely simulacni cyklus probihé
az do urcitého poc¢tu kroku a tim se ukoné¢i. Béhem cyklu jsou shirdna statisticka
data (napft. hustota ¢éstic, jejich stfedni rychlosti apod.), ktera jsou vysledkem
simulace.

4.2.5 Simulaéni cyklus

Simulaéni cyklus je tvoten dvéma for cykly, prvni od jedné ku uréenému poctu
casovych kroku a druhy prochazi pres vSechny elektrony, jejichz pocet je urcen
predem a jsou na sobé navzajem nezavislé.

V simula¢nim cyklu, ktery je zndzornén na pseudokédu dole, je pro kazdy
casovy krok a pro kazdy elektron pracovano s metodami, které jsou popsany
vyse. Nejdiive je prepocitana rychlost dle Borisovy metody metodou upda-
teVelocity, poté je posunuta pozice elektronu pomoci metody particlePush dle
nové rychlosti v a ¢asového kroku dt, dale je provéreno, zda-li neprobéhla kolize
elektronu s pracovnim plynem metodou collisionMCC, kterd je implementaci
Monte Carlo srdzkové metody [4.1.2] V posledni fadé se kontroluje, zda elektron
ma stale jesté dostatecnou energii pro ionizacni srazku, ¢i zda nedopadl na sténu
simula¢niho prostoru, poptipadé na terc¢ nebo substrat. Je-li tomu tak, je elektron
odebran ze simulace.

do i = 1, steps
do j = 1, numberOfElectrons
call updateVelocity(x, v, E, B, qm, dt)
call particlePush (x, v, dt)
call collisionMCC (collT , electron(j), dt)

if (isOutOfCell(x) .or. isLowEnergy(v)) then
call destroyEle(electron(j))
end if
end do
end do
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Obrazek 4.9: Rozlozeni objemové hustoty atomu Ar a Ti pro centrdlni pozici
roviny fezu (y = Ocm) a vybojovy proud I; = 50A. Data jsou brana z [7] a
interpolovana pomoci Gaussovské interpolace. V obrazku je zobrazena pozice
terce a substratu.
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Kapitola 5

Vysledky a diskuse

Provedl jsem tfi ruzné simulace lisici se vybojovym proudem privedenym
na terc, a to konkrétné I, = 5A, 20A a 50 A. Pro kazdou simulaci byl nasta-
ven konstantn{ pocet simulovanych sekunddrnich elektronu (konkrétné 5 x 10°).
Vysledkem simulace byla tabulka, kterd obsahovala objemovou hustotu ionizace
pro ionty Ar a Ti pro kazdou bunku simula¢niho prostoru. Jedna bunka odpovida
1 em? simula¢niho prostoru.

Kvuli slozitosti zobrazeni rozlozeni ionizace ve 3D jsou data prezentovana v
podobé fezu rovin zz pro ruznd y. Simulacni prostor je rozdélen na 30 bunék
v osach = a y a na 25 bunék v ose z. Centralni ez, kde se nachdazi stied terce,
odpovida fezu pro y = 0 cm. Hlavni pozice v racetracku, kde dochézi k nejvétsimu
iontovému bombardovani terce, jsou vzdaleny 3 cm od stiedu terce, coz odpovida
feziim pro y = —3cm a y = 3cm.

5.1 Surova data vypoctena programem

Surova data ziskana simulaci zobrazujici prostorové rozlozeni objemové hus-
toty ionizace jsou pro 50 A zobrazena na Obréazku pro Ar™ a na Obrazku
pro Tit v centralni pozici roviny fezu, tedy prochézejici stiedem terce.

7 téchto surovych dat neni mozné vytvaret plnohodnotné zavéry, protoze
vysledné hodnoty objemové hustoty ionizace neodpovidaji skute¢nym hodnotam
pri magnetronovém vyboji. Je to zpusobeno tim, ze v simulaci byl pouzit fixni
pocet sekunddrnich elektronti emitovanych z terée magnetronu (konkrétné 5 x 10°).
Souc¢asti simula¢niho programu nebylo sledovani dopadu vytvotrenych iontu na
ter¢ a nelze tak pocet vytvorenych iontu prepocitat na skutec¢nou objemovou
hustotu jejich vyskytu. Vhodnym zpracovanim vysledku, napt. délenim jejich ma-
ximem ¢i vzajemnym podilem objemovych hustot ionizace mezi sebou, 1ze vsak
ziskat informace, které neni mozné zjistit mérenim. Jedna se predevsim o mista,
v kterych jsou dané ionty vytvareny pii studovanych vybojovych podminkach.

5.2 Rozlozeni normované objemové hustoty io-
nizace atomu

Tato ¢ast se vénuje prostorovému rozlozeni objemové hustoty ionizace normo-
vané pomoci maximalni hodnoty této hustoty v prostoru a vzdjemnym podilem
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Obrazek 5.1: Prostorové rozlozeni objemové hustoty ionizace Ar pfi magnetro-
novém vyboji v centralni pozici roviny rezu a odpovidajici I; = 50 A. Data jsou
interpolovana pomoci Gaussovské interpolace. V obrazku je zobrazena pozice

terce a substratu. Jednotka objemové hustoty ionizace je zde cm™3.
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Obréazek 5.2: Prostorové rozlozeni objemové hustoty ionizace Ti pfi magnetro-
novém vyboji v centralni pozici roviny fezu a odpovidajici I; = 50 A. Data jsou
interpolovana pomoci Gaussovské interpolace. V obrazku je zobrazena pozice

terce a substratu. Jednotka objemové hustoty ionizace je zde cm™3.
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hustot ionizace atomu Tr a Ar. Simulace byly provedeny pro tii ruzné hodnoty
vybojového proudu: nizky vybojovy proud I; = 5 A, stfedni vybojovy proud
I; =20 A a vysoky vybojovy proud I; = 50 A.

5.2.1 Nizky vybojovy proud (I; =5A)

Na Obréazku [5.3]jsou zobrazeny hodnoty objemové hustoty ionizace atomu Ar,
resp. Ti normované pomoci jejich maximalnich hodnot ionizace v prostoru.

Rozdil ve tvaru objemové hustoty ionizace je dan rozlozenim atomu v komore.
Atomy Ti jsou pro tento proud rozlozeny prevazné v prostoru u terce, kde dochézi
k vétsiné ionizace. Atomy Ar jsou rozlozeny témeér rovnomeérné v prostoru, a tak
dochazi k jeho ionizaci i dale od terce. Maximalni hodnoty objemové hustoty
ionizace pro centralni fez (y = Ocm) jsou umistény ve vzdélenosti 3 cm od osy
vyboje a 0,5cm od povrchu terée pro oba druhy atom.

Pomeér hustot ionizace atomu Ti a Ar je uveden na Obrazku Pro I, =
5 A hodnota hustoty ionizace Ti nikde nepfesdhne hodnoty ionizace Ar. Pozice
maxima hustoty ionizace pro centralni fez je ve vzdélenosti 3cm od osy vyboje
a 1cm od povrchu terce. Je tudiz stejnd jako pro maxima hustot ionizaci obou
druhu atomu. Maximum poméru hustot ionizace atomu Ti a Ar dosahuje pro
tento vybojovy proud pouze 0,04.

5.2.2 Stfedni vybojovy proud (/; =20A)

Obdobné jako u nizkého vybojového proudu. Mame na Obrazku jsou zob-
razeny hodnoty objemové hustoty ionizace atomu Ar, resp. Ti normované pomoci
jejich maximalnich hodnot ionizace v prostoru.

Rozdil ve tvaru objemové hustoty ionizace je dan rozlozenim atomu v komore.
Atomy Ti jsou pro tento proud uz rozprasovany dale od terce a jsou i vice za-
stoupeny pred teré¢em nez v predeslém pripadé. Atomy Ar je stale rozlozeny vice
rovnomérné v prostoru a tak dochéazi k jeho ionizaci i déle od terce.

Jako v predeslém pripadé pomér hustot ionizace atomu Ti a Ar je uveden na
Obrazku zde pro I; = 20 A hodnota ionizace Ti nikde nepresdhne hodnoty
hustoty ionizace Ar. Maximalni hodnoty objemové hustoty ionizace pro centralni
fez (y = Ocm) jsou umistény ve vzddlenosti 3cm od osy vyboje a 0,5cm od
povrchu terce pro oba druhy atomu. Maximum poméru hustot ionizace atomu Ti
a Ar dosahuje pro tento vybojovy proud 0,25.

5.2.3 Vysoky vybojovy proud (I/; =50A)

Objemové hustoty ionizace atomu Ar a Ti pro vybojovy proud I; = 50 A nor-
mované pomoci jejich maximélnich hodnot ionizace v prostoru mame zobrazené
na Obrazku 5.7

Rozdil ve tvaru objemové hustoty ionizace uz neni tak patrny. Atomy Ti
vytlacily atomy Ar dale od terce a dostavaji se az za substrat. Maximalni hod-
noty objemové hustoty ionizace pro centralni fez (y = 0cm) jsou umistény ve
vzdélenosti 3 cm od osy vyboje a 0,5cm od povrchu terce pro oba druhy atomu.

Na rozdil od ptedeslych pripadu hustot ionizace Ti presahne hustotu ioni-
zace Ar v hodnotach jejich maxima. Maximum pomeéru hustot ionizace Ti a Ar
dosahuje pro tento vybojovy proud 1,09. Viditelné na Obrazku [5.8
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Obrazek 5.3: Prostorové rozlozeni relativni objemové hustoty ionizace atomu Ar
a Ti v centralni pozici roviny fezu (y = Ocm) a v Fezech (y = 1,5cm) a (y =
3cm) pro I; = 5A. Relativni objemova hustota ionizace atomu byla vypoctena
jako podil objemové hustoty ionizace v daném misté a jeji maximalni hodnoty
v simula¢nim prostoru pro stejny druh atomu. Data jsou interpolovana pomoci
Gaussovské interpolace. V obrazku jsou zobrazené pozice terce a substratu.

5.3 Trendy v rozlozeni hustoty ionizace v zavislosti
na hodnoté vybojového proudu

Grafické znazornéni rozdilu mezi objemovou hustotou ionizace atomu Ar a Ti
v centralnim fezu (y = 0cm) pro ruzné vybojové proudy (I =5A, 20A a 50 A)
je uvedeno na Obréazku [5.9] Piedevsim je vidét zména tvaru a rozsahu ionizace
na zakladé méniciho se vybojového proudu.
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Obrazek 5.4: Prostorové rozlozeni poméru objemovych hustot ionizace atomu Ti
k atomum Ar v centrdlni pozici roviny fezu (y = Ocm) a vybojovém proudu
I, = 5A. Data jsou interpolovana pomoci Gaussovské interpolace. V obrazku je
zobrazena pozice terce a substratu.

S rostoucim vybojovym proudem dochézi k vétsimu poklesu lokédlni hustoty
atomu Ar v simulacni oblasti. Lokélni hustota atomu Ti vsak v simula¢ni oblasti
roste, jak se zvétsuje rozprasovaci rychlost terce [7]. Tento jev vysvétluje zménu
objemové hustoty ionizace atomu Ti, ktera s rostoucim vybojovym proudem zasa-
huje do stéle vétsich vzdalenosti od terce. Pro vybojovy proud I; = 50 A dochéazi
dokonce k ionizaci i za pozici substratu ve vzdéalenosti 10 cm od terce. Zaroven
s rostoucim vybojovym proudem se oblast ionizace atomu Ti rozsifuje smérem
ke sténam simulac¢niho prostoru. Prodluzovani a rozsitovani oblasti ionizace lze
pozorovat i u atomu Ar, protoze jsou pro vétsi proudy vytlacovany smérem od
terce a do stran simula¢ni oblasti. S rostoucim vybojovym proudem téz dochazi
k postupné homogenizaci oblasti ionizace ve vétsich vzdélenostech od terce, a to
predevsim pro atomy Ti.

Nejvétsi hodnoty vsak objemova hustota ionizace nabyva u terce v oblasti
toroidu nad erozni zénou. Z odectu bylo zjisténo, ze maximum objemové hustoty
ionizace se pro centralni fez (y = 0 cm) nachazi na soufadnicich r = £3cm a z =
0,5cm pro oba druhy atomu. V ramci presnosti dané rozlisenim prostorové sité
v simulaci (krychlové buniky o hrané 1 cm) nebyla zjisténa zména této pozice jak
mezi druhy atomu, tak ani pro rozdilné vybojové proudy. Na Obrazku je téz
patrna oblast zvysené difuze sekundarnich elektronu smérem od terce vyvoland
postupnymi ioniza¢nimi srazkami téchto elektronu s atomy Ti a Ar.

7, predchozich rozbortu pro jednotlivé vybojové proudy vyplyvé, Ze s rostoucim
vybojovym proudem roste i pomér objemové hustoty ionizace atomu Ti k atomum
Ar, a to z 0,04 pro I; = 5A, pres 0,25 pro I; = 20A az na 1,09 pro I, =
50 A. V redlném vyboji vsak tento pomér bude vyrazné vétsi v dusledku ionizace
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Obrazek 5.5: Prostorové rozlozeni relativni objemové hustoty ionizace atomu Ar
a Ti v centralni pozici roviny fezu (y = Ocm) a v Fezech (y = 1,5cm) a (y =
3cm) pro I; = 20 A. Relativni objemové hustota ionizace atomu byla vypoctena
jako podil objemové hustoty ionizace v daném misté a jeji maximalni hodnoty
v simula¢nim prostoru pro stejny druh atomu. Data jsou interpolovana pomoci
Gaussovské interpolace. V obrazku jsou zobrazené pozice terce a substratu.

atomu Ti i primarnimi elektrony vzniklymi béhem predchozich ioniza¢nich srazek
a urychlenymi elektrickym polem vyboje. Ucinné prufezy ionizaci atomu Ar a Ti
(viz Obrazek totiz pri vysokych energiich, které maji sekundarni elektrony
po urychleni v ptielektrodové oblasti u terce, upfednostnuji ionizaci atomu Ar
oproti atomum Ti. Primarni elektrony vsak budou mit vyrazné nizsi energie,
tudiz budou spise ionizovat atomy Ti (viz vice nez dvojndsobnd hodnota i¢inného
prufezu ionizace Ti oproti Ar v oblasti pod energii 200eV). Simulace vzniku a
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Obrazek 5.6: Prostorové rozlozeni poméru objemovych hustot ionizace atomu Ti
k atomum Ar v centrdlni pozici roviny fezu (y = Ocm) a vybojovém proudu
I; = 20 A. Data jsou interpolovana pomoci Gaussovské interpolace. V obrazku je
zobrazena pozice terce a substratu.

chovéani primarnich elektronu vsak presahuje cile této préce.
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Obrazek 5.7: Prostorové rozlozeni relativni objemové hustoty ionizace atomu Ar
a Ti v centralni pozici roviny fezu (y = Ocm) a v Fezech (y = 1,5cm) a (y =
3cm) pro I; = 50 A. Relativni objemové hustota ionizace atomu byla vypoctena
jako podil objemové hustoty ionizace v daném misté a jeji maximalni hodnoty
v simula¢nim prostoru pro stejny druh atomu. Data jsou interpolovana pomoci
Gaussovské interpolace. V obrazku jsou zobrazené pozice terce a substratu.
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Obrazek 5.8: Prostorové rozlozeni poméru objemovych hustot ionizace atomu Ti
k atomum Ar v centrdlni pozici roviny fezu (y = 0cm) a vybojovém proudu
I; = 50 A. Data jsou interpolovana pomoci Gaussovské interpolace. V obrazku je
zobrazena pozice terce a substratu.
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Obrazek 5.9: Prostorové rozlozeni relativni objemové hustoty ionizace atomu Ar
a Ti v centralni pozici roviny fezu (y = Ocm) pro ruzné hodnoty vybojového
proudu (I; = 5A, 20A a 50A). Objemové hustoty ionizace atomu Ti a Ar byly
podéleny maximem objemové hustoty ionizace atomu Ar z celého simulacniho
prostoru. Data jsou interpolovana pomoci Gaussovské interpolace. V obrazku
jsou zobrazené pozice terce a substratu.

34



Kapitola 6
Zaver

Prvnim tkolem této bakalarské prace bylo prostudovat souc¢asnou literaturu o
magnetronovém naprasovani, a to predevsim o pulznim vysokovykonovém mag-
netronovém naprasovani, dale nastudovat zpusoby pocitacové simulace plazmatu
s durazem na metodu particle-in-cell, ze které jsem vychézel pro tvorbu vlastniho
simula¢niho programu.

Dalsim tkolem bylo vytvorit vlastni simulacni pocitacovy program na sle-
dovéni ionizaci vydanych sekundarnimi elektrony v objemu plazmatu pti pulznim
vysokovykonovém magnetronovém vyboji ve viceslozkové smési plynu. Tento pro-
gram jsem vytvoril v jazyce Fortran. Program implementuje Leapfrog a Borisovu
metodu pro pohyb elektronii ve vyboji, ktery je dan Lorentzovou pohybovou rov-
nici, a Monte Carlo kolizni metodu na vypocet ionizacnich srazek upravenou pro
srazky elektronu s ruznymi druhy atomu.

Hlavnim tikolem bylo provést simulaci pomoci takto vytvoreného pocitacového
programu a sledovat ionizaci atomu pracovniho plynu (argonu) a rozpréseného
kovu (titanu) sekundarnimi elektrony. Byly provedeny tii simulace na zakladé
rozdilného vybojového proudu (konkrétné I; = 5 A, 20 A a 50 A), pti kterych byly
zkoumadny ionizacni srazky s atomy Ar nebo Ti presnym poctem simulovanych
sekundérnich elektrontu (5 x 10°). Vypisem programu byla objemové hustota io-
nizace pro oba plyny v podobé tabulky poctu ionizacnich srazek na konkrétni
cm? simula¢ni oblasti.

Vysledky provedenych simulaci ukazuji, Ze s rostoucim vybojovym proudem
se zvétsuje oblast ionizace atomu Ti sekundarnimi elektrony jak smérem od terce,
tak i smérem do stran. To je zpusobeno jednak zvétsujici se rozprasovaci rychlosti
terce, tak i poklesem lokalni koncentrace atomu Ar v blizkosti terce a v ose vyboje.
S vybojovym proudem zaroven prudce vzrusta pomér objemové hustoty ionizace
atomu Ti vuéi atomum Ar a pro vybojovy proud I; = 50 A je v blizkosti terce
vice ionizac¢nich srazek sekundérnich elektronu s atomy Ti nez s atomy Ar. V
ramci presnosti simulaéni sité (krychlové buriky o hrané 1 cm) nebylo zjisténo, ze
by pozice maxima objemové hustoty ionizace sekunddrnimi elektrony (kruznice
o poloméru cca. 3cm paralelni s plochou terce a se stredem ve vzdélenosti cca.
0,5cm od terce na ose vyboje) byla zavisld na druhu studovanych atomu (Ar a
Ti) ¢ velikosti vybojového proudu.
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