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Modelovani plazmatu

Reseni komplexni tlohy z fyziky plazmatu. Chceme vypodtem stanovit parametry
zkoumaného plazmatu (vyboje), napt. hustotu, teplotu, koncentraci urcitych
¢astic, a jeho interakci s okolim, napf. tok iontli na substrat, depozi¢ni rychlost
apod.

Realita je sloZitd = musime pouzit spravny fyzikalni model — rozumné
zjednoduseny popis fyzikalni reality. Aplikaci znamé teorie dostaneme
matematicky popis problému v podobé diferencidlnich rovnic, které numericky
feSime s pomoci pocitace.

Dilezitou soucasti modelovani je zhodnoceni vérohodnosti ziskanych vysledkd.
Nejlépe porovnanim s experimentem. Musime znat slabiny modelu.

Fyzikalni model

Realny
‘ (zjednoduseny popis)

proces

. Ovéreni Numerické
~ [ |+
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Plazma — definice

Plazma je ionizovany plyn skladajici se z neutralnich &astic (atom( nebo
molekul) a volnych iontd a elektroni. Volné elektrony a ionty vznikaji
ionizaci. K tomu je potteba relativné velké mnozstvi energie.

loniza¢ni energie astic (eV)

Vzacné plyny Plyny Kovy

He 246 H 136 Ti 6.8
Ne 216 O, 121 Fe 79
Ar 158 N, 156 Cu 7.7
Kr 14.0 Zn 94

leV = e/kg (K) = 11605 K
293K = 0.025 eV
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Plazma — parametry

Zakladni fyzikalni veli¢iny (pro kazdy druh ¢astic)
e koncentrace (hustota) &astic n(m~3) nebo tlak p(Pa)
® teplota ¢astic T (K)
p = nkT
Bezrozmérné charakteristiky
® podil teploty iontd a elektront T;/ Te

® stupen ionizace ne/ny
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Plazma — parametry

Plazma se vyskytuje v rliznych formach a
jeho parametry se lisi v rozmezi nékolika
Fada.

Debyeova délka — skala stinéni naboje

eoks Te
€ ne

Vth

(I-1)  Ap= =
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Plazma — vlastnosti

V disledku elektromagnetické interakce nabitych ¢astic (dlouhy dosah)
vykazuje plazma tzv. kolektivni chovani — stinéni naboje,
elektromagnetické viny.

Kvazineutralita

Pro > Ap plati n; = ne. Kvazineutralita je narusena blizko pfedmétu
vlozeného do plazmatu (sténa, elektroda) — vznika pfielektrodova oblast o
tloustce s = A\p nebo dochazi k ovlivnéni vnéjsim potencidlem ¢ > T,.
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Plazma — stupen ionizace

® V plazmatu s nizkym stupném ionizace (weakly ionized),
ne/n < 1073, dominuji interakce nabitych &astic s neutralnimi (kratky
dosah). Vliv Coulombovské interakce mezi nabitymi ¢asticemi Ize
zanedbat.

® V plazmatu s vysokym stupném ionizace (strongly ionized),
ne/n > 1073, je potieba vzit v tvahu Coulombovské srazky mezi
nabitymi Caticemi.
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Pristupy k modelovani plazmatu

N
\\

‘ . kontinualni
j casti s hybridni c .
Casticove (fluidni)
Casticové modely Kontinualni modely
® jednotlivé Castice simulovany jako ® feseni rovnic proudéni tekutin

“kulicky" s vzajemnou interakci

@ Viceslozkova tekutina — kazdy typ

@ (Test particle) Monte Carlo astic je lokalné v termodynamické
: : : rovnovaze (A < L), obvykle mdme
® Direct Simulation Monte Carlo T.>T>T

© Particle-In-Cell ® Magnetohydrodynamika —

jednoslozkova (nabitd) tekutina
(Te =T = T)
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Software pro pocitacové simulace

Jednotlivé pristupy jsou velmi odlisné — neexistuje jeden typ softwaru pro
simulaci libovolného plazmatu.

Nejvice rozvinuty je kontinudlni pFistup (zobecnéni simulace proudéni tekutin,
metoda kone¢nych prvki na vypodetni siti) — komeréni baliky Comsol a
CFD-ACE, univerzitni-komeréni Plasimo, HPEM. Casto kombinovany s Monte
Carlo moduly (hybridn{ simulace).

Globalni (prostorové-priimérované) kontinudlni modely zaméfené na reakéni
kinetiku v objemu plazmatu — GlobalKin, ZDPlasKin.

Programy vyuzivajici ¢asticovou Particle-in-cell metodu — komer¢ni VSim,
dostupny XOOPIC.

Mensi (univerzitni) software zaméreny na specifické dlohy (nejsou
self-konzistentn{) — RSD (reaktivni naprasovan{), SIMTRA (transport
rozprasenych atomt, Monte Carlo), BOLSIG (Boltzmannova rovnice pro
elektrony).
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Fyzikalni popis plazmatu

Znate néjaké rovnice, které popisuji chovani plazmatu?
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Fyzikalni popis plazmatu

Co vSe musime vzit v Gvahu pri feSeni problému z oblasti fyziky plazmatu?

Definice ulohy

sloZeni plazmatu, reakce
externi elmag. pole
pocatecni podminky

3

Pohyb castic
Elektromagnetické
konvekee, difuze pole
pohyb v elektromagnetickém poli

Reakce
(v objemu i na sténach)

casovy vyvoj
ovliviiuji pohyb ¢astic
vznik a zanik ¢astic
(ionizace/rekombinace)

A4
Vysledky
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Slozeni plazmatu

E(ev) 4 E(1000cm”)
=32 Jez 2
s » d 1, s v o f..

A (@3p%) Pra

Obecné: neutralni Castice, ionty, elektrony

=0
Priklad: argonové plazma

® Minimum: Ar, ArT, e” b e
e Detailngji: Ar, Ar(4s), Ar(4p), Ar(4d), 2 =
Art, Ars, Arf.e” A= R
® Maximum: desitky hladin Ar (viz
srazkové radia¢ni modelt) =g =
b L

1 Annemie Bogaerts, Renaat Gijbels a Jaroslav Vicek. “Collisional-radiative model for an argon glow discharge”. In: J. Appl.
Phys. 84.1 (1998), s. 121. 1ssN: 00218979. poI: 10.1063/1.368009. URL
http://scitation.aip.org/content/aip/journal/jap/84/1/10.1063/1.368009
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Casticovy popis plazmatu

Jednotlivé ¢astice plazmatu maji hmostnost m;, naboj g;, polohu r; a
hybnost p;.
Jejich pohyb vyjadfuji Newtonovy pohybové rovnice

d i

(1_2) TIZ = F=Fem + Fint
dr; p;

1-3 = B

( ) dt m;
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Casticovy popis plazmatu

Rozdélovaci funkce ve fazovém prostoru fj(t, x, v) pro Castice typu j

A

6-d3vd3x: pocet Castic v Case t s polohou x
a rychlosti v

Koncentrace castic nj

(1-4) nj(t, x) :/G(t, x, v)d3v

s dv.
.

o dxe e

>
»

X

llustrace fazového prostoru v 1D.
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Casticovy popis plazmatu — Boltzmannova rovnice

Boltzmannova rovnice (BR) — Zakon zachovani ¢astic ve fazovém prostoru.

(1-5) (t X, V) Zsjk

of 1
(1-6) 3.t (VI + E(Fj‘vv)ﬂ'zzsjk
k

Srazkovy integral Sy, zahrnuje vSechny binarni pruzné i nepruzné srazky
(reakce).
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Casticovy popis plazmatu — Boltzmannova rovnice

Praktické poznamky
® Obecné integro-diferencialni rovnice pro funkci 7 proménnych (¢as,
poloha, rychlost) — pro kazdy typ &astic.
® Analytické feSeni jen ve specialnich pfipadech s omezenou

dimenzionalitou. V praxi rozumné jediné numerické feseni. Existujf
rizné varianty zjednoduseni rovnice, viz prednaska 2.

e Nutné fesit BR pokud castice nejsou v termodynamické rovnovaze, tj.
rozdélovaci funkce neni maxwellovska, ma slozitéjsi pribéh. To byva
obvykle pripad elektron(i v nizkoteplotnim plazmatu.
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Kontinualni popis — momenty BR

Obecnou rozdélovaci funkci Ize charakterizovat pomoci momenti n-tého
fadu

(1-7) fn = /(x— c)"fix)dx.

Integraci BR pres rychlost s pfislusnou hodnotou n dostaneme rovnice pro
momenty rozdélovaci fuknce (zavislé pouze na ¢ase a soufadnici). Pro
presny popis bychom potfrebovali nekonecnou fadu momentd.

Je-li rozdélovaci funkce lokalné v rovnovaze, je rozdéleni rychlosti

maxwellovské s danou teplotou — miizeme se omezit na prvni tfi momenty
BR (nulty, prvni a druhy) — tzv. kontinualni pfistup.
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Kontinualni popis — momenty BR

Vynasobenim BR velicinou ¢; a integraci BR pres rychlost dostavame
zakladni rovnice mechaniky kontinua (zakony zachovani).

[oevs [ ot vamevr [ S5 v
J

(1-8)

= /¢jz.5}kd3v
k

o

Rovnice

1

mj

qaj
mjv

1
fmjvz

2

Rovnice kontinuity (ZZ poctu ¢astic)
Rovnice kontinuity (ZZ hmotnosti)
ZZ7 naboje

ZZ hybnosti

ZZ energie
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Integraly rozdélovaci funkce

Koncentrace ¢astic

(1-9) ni(t, x) = / Fdv
Hustota ¢astic

(1-10) pex) = [ mpev
Tok castic

(1-11) it x) = njuj:/vfjd%
Stredni rychlost

(1-12) uj(t,x) = /vﬁ-d3v

nj
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Rovnice kontinuity

Nejcastéji pracujeme s koncentraci Castic

8nj

ot © (nju) = Z

méné Casto je vhodné pracovat s hustotou

(1-13)

op;j
(1-14) aftj + V- (pju) = m; > Ri
k

Tzv. zdrojovy clen (source term) Ry vyjadtuje rychlost pfiriistku (Gbytku)
¢astic v dlsledku reakci.
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Zakon zachovani hybnosti

ou
(1-15) mjn; [alg + (u- V)u} =niF;—V - P+ F
Tenzor tlaku
(1-16) (P = [ (o = 1) (s = w5} v

Obvykle byva zjednoduseno na V - P; = Vp;.
Vnitfni sily v disledku srazek (tfeni)

(1-17) ﬁ:/mjvz Sikd?v
K
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Zakon zachovani energie

o1 , 1,
(]_—]_8) a_ <2pjuj + e_,) +V <2pjuj uj + eju; + Pj S uj+ qj> =
Energie neusporddaného pohybu

1
(1-19) & :/2mj(v— uj)fdv

Zména energie v disledku srazek

(1—20) Ej:Z/;mjV25}kd3V
J
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Pouziti ¢asticového / kontinualniho popisu

Knudsenovo ¢&islo

A
1-21 Kn=—
(1-21) =7,
L je charakteristicky rozmér a A je stfedni volna draha castice.
® Pro Kn < 1 (na skéle L velmi mnoho srazek) dochézi rychle k

relaxaci rozdélovaci funkce = f{v) je lokalné blizko rovnovahy a lze ji
dobfe popsat pomoci momentd n, ua T.

® Pro Kn > 1, f{v) neni lokdlné v rovnovaze a je tfeba fesit
Boltzmannovu rovnici.
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Elektromagnetické pole

Maxwellovy rovnice

(1-22) VxE = _“0?9’:
(1-23) VxH = eo%’f+ J
(1-24) eoV-E = p

(1-25) wV-H = 0

kde J je proudova hustota a p je hustota naboje.
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Elektromagnetické pole

Casto pouzivané predpoklady
¢ Konstantni (externi) magnetické pole B

e Zanedbame indukované magnetické pole

(1-26) VXE=0 = E=-V¢
vede na Poissonovu rovnici

(1-27) eV -E=—¢V?® =p
Na nabité ¢astice plsobi Loretzova sila

(1-28) F=q(E+ v x B)
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Reakce v plazmatu — prehled

Jaké znate typy interakci ¢astic v plazmatu?
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Reakce v plazmatu — prehled

Reakce elektron — atom/molekula

Typ Varianta P¥iklad

lonizace atomu e+ Ar— 2e+ Art
molekuly e+0, —2e+ 02+
disociativni e+0, —2e+0+0"

(De)excitace  elekronickych st.

vibraénich st.
Disociace molekuly
El. zachyt

e+ Ar <— e + Ar(4s)
e+ 0, «+— e+ 0,(vq)
e+0,—e+0+0
e+ 0, +X — 0,7 +X
e+0,— 0+0"

Reakce elektron — ion

Typ Varianta P¥iklad

Rekombinace  t¥i¢asticovda e+ Arf +X — Ar+ X
disociativni e+ 02+ —>0+4+0
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Reakce v plazmatu — prehled

Reakce atomii, molekul a ionti

Typ Varianta P¥iklad

Elasticka Ar + Ar — Ar + Ar
lonizace Penningova Ar* +Ar — Art + Ar+e
P¥enos naboje Art 4+ Ar — Ar + Art
Disociace 0, + X —0+0+X

1 Uvod do modelovani plazmatu FyzikaIni popis plazmatu



Interakce Castic — mikroskopicky popis

Interakce ¢astic (reakce) je vysledkem vzajemného silového plsobeni. Z
predchozich prednasek znate interakéni potencidly mezi atomy v pevné
latce. V plazmatu (zejména nizkotlakém) se obvykle p¥i popisu interakei
omezujeme na binarni srazky, tj. v jeden okamzik interaguji pouze dvé

Castice.

Interakce
® neutralnich ¢astic nebo nabité a neutralni Castice Ize bez problémi
povazovat za binarni — interakcni potencial neutralniho atomu omezen
jen na rozmér atomu (sily kratkého dosahu)
® nabitych castic — coulombovské sily dlouhého dosahu — lze popsat
pomoci série nékolika binarnich srazek
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Popis binarnich srazek

Dvé castice s hmotnostmi my, my a
rychlostmi vy, wo.

Relativni rychlost v, = vi — »»
Relativni energie ¢, = 1/2m, 2
Redukovana hmotnost

my = mymy/(my + my)

Binarni srazky rozliSujeme

® Pruzné — celkova kineticka energie
Castic se zachovava
Vi=w

® Nepruzné — Cast kinetické energie se
preméni na vnitfni energii (excitace,
ionizace)
g, =¢ — Ae

1 Uvod do modelovani plazmatu FyzikaIni popis plazmatu
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Popis binarnich srazek

Uhel rozptylu © je uréen parametrem b (zdmrna vzdélenost, viz predchozi
obréazek) a interakénim potencidlem plsobicim mezi éasticemi. Pro pruzné
srazky |ze zavislost ©(b) vyjadfit klasicky z rovnic pro pohyb hmotnych
bodi v interakénim potencialu. Tento popis dava vysledky v dobré shodé s
kvantové-mechanickymi vypocty.

Pro nepruzné srazky musime vyjit z kvantové-mechanické struktury ¢astic
(existence excitovanych stavii). Interakce maji pravdépodobnostn{
charakter. Dvé Castice s danou energii mohou reagovat riznymi zplisoby
— existuje nékolik interakénich kanall s rliznou pravdépodobnosti.

Pro modelovani binarnich srazek je vhodny pravdépodobnostni popis.
Parametr b neni uréovan na zikladé poloh ¢astic (ma velikost fadové jako
rozmér Castice), ale je generovan z pfislusného rozdéleni pomoci
nadhodnych &isel — viz Monte Carlo metody.
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Parametry binarnich srazek

Uéinny priifez interakce — plocha ktera zpiisobuje rozptyl svazku

nalétavajicich ¢astic.

Diferencialni ucinny priirez

1 dn
1-29 .0y = 2 4V
(1-29) oat(©) = T Poar
Celkovy ucinny priirez
(1-30) o(v) = 21 / oai(ve, ©) sin ©dO
0
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Stredni volna draha

s, .
|

Frekvence srazek je poclet srazek jedné nalétavajic
¢asticemi (koncentrace nt) za jednotku ¢asu

Castice s terCovymi

(1-31) v = no(v)v

s v

Stredni volna draha je priimérna draha, kterou nalétavajici ¢astice urazi
mezi srazkami

: 1
(1-32) A=2 o

v mno(v)

Poznamka: Uvedené vyrazy plati pro jednu rychlost nalétavajici castice. V pripadé
souboru &3stic je potfeba vystfedovat vyraz o(v,)v, pfes rozdélovaci funkci.
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Prenos hybnosti pri binarni srazce

s

Ucinny priifez pro prenos hybnosti (zména hybnosti nalétavajici ¢astice)
s

(1-33) om(ve) = 27 / (1 = cos ©)oas(vs, ©) sin OO
0

Pro nepruzné srazky obvykle nemame diferencialni G¢inny prifez, zajima

nas zejména celkova pravdépodobnost nepruzné srazky. Pak je obvykle
bran on, roven celkovému Géinnému prifezu (neboli izotropni rozptyl po

nepruzné srazce).

1 Uvod do modelovani plazmatu FyzikaIni popis plazmatu
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Prenos energie pri pruzné srazce

Podil energie nalétavajici Castice predané tercové Castici pti pruzné srazce
je

2 m
(1-34) f= M 9

(m1 + m2)2 o

Pro m; < my, napf. pro elektrony a atomy dostaneme

2m1 g
m
(1-35) f="20n,
2
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Jednoduché modely pruznych srazek

V uréitych aplikacich je popis pomoci G¢inného prifezu o(v;) (zadéno
napt. tabulkou hodnot) zbyte¢né slozity. Vyuziva se zjednoduSenych
modell dcinnych pritezi, které Ize jednoduse vyjadrit pomoci nékolika
parametri. Aplikovatelné zejména pro neutralni ¢astice (vyuzivano v
simulacich proudéni).

Model tvrdych kouli (hard sphere)
Uginny priitez je konstantni, nezavisi na vzajemné rychlosti ¢astic.

(1-36) o(v) =7d2,,

kde dip» = %(dl + db) a d; je primér Castice (koule).
Uhel rozptylu

(1-37) cos(©/2) = b/d, be(0;d).
To vede na rovnomérné rozdéleni cos(©).

1 Uvod do modelovani plazmatu FyzikaIni popis plazmatu 1-36



Jednoduché modely pruznych srazek

Model proménnych tvrdych kouli (variable hard sphere, VHS)
Uginny priitez jako u tvrdych kouli, ale d se zmen3uje s rostouci rychlosti

(1-38) o(v) =md, d=de (Vr;ef> ’ .

r

Index f znadi referencni hodnoty. Tento model zachycuje zavislost
viskozity tekutiny na teploté.
Uhel rozptylu je stejny jako u tvrdych kouli

(1-39) cos(©/2) = b/d, be(0;d).
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Jednoduché modely pruznych srazek

Model proménnych mékkych kouli (variable soft sphere, VSS)
Ucinny priitez jako u proménnych tvrdych kouli

(1-40) o(vi) =7d?®, d=d. (Vr"/refy .

r

Uhel rozptylu zavisi na parametru o
(1-41) cos(©/2) = (b/d)*, be(0;d).

Pomoci parametru « Ize ovliviiovat prenos hybnosti pFi srazce, a < 1
preferuje rozptyl pod malymi ahly.
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Nepruzné srazky

U nepruznych srazek dochazi ke zméné vnitiniho usporadani ¢astice, napr.
excitace, ionizace, zachyt elektronu, apod. Tyto jevy nelze presné popsat

bez kvantové mechaniky.

V modelovani vyuzivame zméfené nebo vypocltené (iCinné priifezy,
nejCastéji ve formé tabulkovych dat.
10 Phelps, e / Ar
107} . . .“.s‘..
g “.
5 ‘\-. e
: ~ / £
g 102} "l Q\, B /‘ ! f%ﬁkx.x x:\
2 N a x LN
5 Y ! ; o
e % *®
107t - o Xf XXX 1
:
102 i i i il L L
10° 10? 10" 10° 10 10° 10° 10
Energy (eV)
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Srazkovy integral

Sréazkovy integral v Boltzmannové rovnici (pro pruznou srazku)
Vi = Vi, vik = v
Vik = Vj — Vi

(142)  Sy= / 6V — () i) viroaie (e )42 v

(1-43) d?Q = sin fdfdyp
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Reakce — kontinualni popis

P¥i pouziti kontinualniho popisu dostidvame na pravé strané rovnice
kontinuty rychlost zmény koncentrace Castic v disledku srazek — reakénfi
rychlost.

Reakéni rychlost
(1-44) Rjk—/G(W)fk(Vk)Ujk(‘/J'k)\/jkd3\/J'd3Vk (m~3s71h)

V rozdélovacich funkcich je ukryta zavislost na koncentraci jednotlivych
reaktantd, nebot nj = [ fj(v;)dv;. To je srozumitelné i z makroskopického
hlediska: vice reagujicich Castic znamena primo Gmérné vétsi pocet
vzajemnych interakci. MiZeme zavést reakcni konstantu Kj (m3s1)

(1-45) Rj = njnicKj -

Reakéni konstanta tedy nezavisi na mnozstvi interagujicich ¢astic, ale jen
na jejich rychlostech (normalizovanych rozdélovacich funkcich).
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Reakce — kontinualni popis

Priklad: vyjadrete reakéni rychlost a reaéni konstantu pro ionizaci argonu
elektronem.

Reakce probih podle této rovnice: e + Ar — 2e + Ar™
Reaguje elektron s atomem Ar, reakéni rychlost tedy mizeme vyjadfit jako

(1_46) Riz = nenarKiz .

Protoze me << ma, a elektrony jsou urychlovany el. polem, plati ve > va,.
Pak relativni rychlost pti vzajemé srazce v, = |Ve — Va(| & Ve a pro
izotropni fe(ve) dostaneme

(1_47) Kiz = /ooo fe(Ve)O'iz(Ve)VedVe
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Reakce — kontinualni popis

Casto byvaji G¢inné priifezy vyjadreny jako funkce energie. Transformaci
Ve — € lze odvodit (plati nejen pro elektrony)

(1-48) K= <r2n> /O " o(e)e fe)de

Reakéni konstanty byvaji obvykle zméFeny pro rovnovazné (Maxwellovo) rozdéleni
s teplotou T

(1-49) fu =2 (W(kz W) oo (—sz)

viz napt. NIST Chemical Kinetics Database? pro neutralni ¢astice.

Pro pouZiti v modelech s nerovnovaznym (ale zndmym) rozdélenim je potfeba
reakeni konstanty spoditat, viz (1-48) a prednaska 2.

2National Institute of Standards and Technology. NIST Chemical Kinetics Database. UR1: http://kinetics.nist.gov.
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Reakce — kde hledat atomova a chemicka data

® NIST Atomic Spectra Database
http://www.nist.gov/pml/data/asd.cfm

® NIST Chemistry Webbook
http://webbook.nist.gov/chemistry
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Reakce — kde hledat Gcinné priirezy?

e Databaze G¢innych pritezi (souhrn z védeckych ¢€lanki)

LXCat (Plasma Data Exchange Project)
http://nl.lxcat.net

NIST Electron-Impact Cross Sections for lonization and Excitation
http://www.nist.gov/pml/data/ionization/
Compilation of data assembled by Phelps
http://jilawww.coloradu.edu/ avp/

Atomic and molecular data research center, NIFS, Japan
http://dbshino.nifs.ac.jp/

Atomic and molecular data unit, IAEA
www-amdis.iaea.org

Phys4Entry

users.ba.cnr.it/imip/cscpal38/physdentry /

NIST Chemical Kinetics Database
kinetics.nist.gov/kinetics
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Reakce — kde hledat Gcinné priirezy?

e Védecké ¢lanky (konkrétni pFipad)
® Experiment — obvykle maly rozsah hodnot
® \/ypocet — presnost se stale zlepsSuje

e Semiempirické formule, viz pfednasky Fyzika plazmatu (J. Vicek)
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Reakéni konstanty pro Ar plazma

Kompilace odvozenych reakénich konstant?

Number Reaction Rate Constant (m3/s) Source
1 ¢ + Ar elastic scattering 2.336E-14 T} a
x c().()ﬁleInTr)Jf(!.l|7l(lnT‘)!

2 e+Ar > Arf42e 23414 TO o 1744/ a
3 e+ Ar — Arf fe 2.48E—14 TO3 ¢~ 1278/T ab
4 e+ Ar — Ards) +e¢ 5.0E—15 To 4 ¢~ !150/T ¢

5 e+ Ar(ds) — Ar+te 43E-16 TO7* d

6 e+ Ar — Ar(dp) +e 14E-14 TO7! ¢ 132/T. ¢
7 e+ Ar(4p) — Ar+e 3.9E-16 T2 d

8 Ar(4s) +¢ — Ar(dp) +¢ 8.9E—13 TOS! ¢~ 159/Te ¢

9 Ar(4p) +¢ — Ar(4s) +e 3.0E-13 T2! d
10 e+ Ar(ds) — Art+2e 6.8E—15 TOO7 ¢ ~420/Te c
11 ¢+ Ar(4p) — Art 42 1.8E—13 TOO! ¢ 201/ ¢
12 e+ Ar, — A +e 2E-13 c
13 Ar, — Ar+hv 3.0E7s! de
14 Ar(4p) — Ar+hv 32E7s ! de

Notes: T, in volts. The notation E-8 means 10™%. Subscripts m and rdenote metastable and resonance 4s levels.
“Fit by Gudmundsson (2002) in the range 1 =T, <7 V.

PAverage energy loss-weighted excitation rate constant for &gy = 12.14 V.

Kannari et al. (1985).

“Ashida et al. (1995).

first-order rate constant in units of s™".

Poznadmka: Pozor na interval platnosti fitu.

3Michael A. Lieberman a Allan J. Lichtenberg. Principles of Plasma Discharges and Materials Processing: Second Edition.
New York: Wiley, 2005, s. 1-757. 1SBN: 0471720011. DOI: 10.1002/0471724254.
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Ulohy k procvieni

@ Napiste rovnici kontinuity pro elektrony v Ar plazmatu. UvaZzujte interakci
elektronu s Ar atomy formou elastické srazky, excitace a ionizace.

@® Vycislete maximalni mozny podil kinetické energie, ktery preda elektron pfi
elastické srazce s atomem Ar v klidu. Analogicky vycislete tento podil pro
iont Art dopadajici na (stojici) atom Al.

© Z databaze LXCat si stahnéte ucinné prirezy pro interakci elektronu s
atomem Ar: elasticka sradzka, excitace, ionizace; vykreslete je v grafu.

@ Vypocltéte priblizné stfedni volnou drahu elektronu v Ar v zavislosti na tlaku
Ar pro energii elektronu =~ 10€V a teplotu Ar 300 K.

@ Z databaze LXCat si stahnéte Gi&inné priifezy pro srazku Ar™ s atomem Ar:
elastickd srazka, zpétny rozptyl (backscattering); vykreslete je v grafu.

@ Vypottéte priblizné stiedni volnou drdhu Art iontu v Ar v zavislosti na tlaku
Ar pro teplotu Ar 300 K.
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2 Reseni Boltzmannovy rovnice pro elektrony

@ Popis metody feseni BR — program BOLSIG+
@ Praktické vyuziti feeni BR

© Ulohy
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Motivace

Jsou elektrony v plazmatu v termodynamické rovnovaze?

Jak je to ve Slunci, a jak v magnetronech (doutnavy vyboj)?
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Motivace

® | ehké elektrony jsou “motorem” plazmového vyboje.

e FElektrony jsou urychlovany elektrickym polem, energii ztraci zejména
béhem nepruznych srazek.

® U nizkoteplotniho plazmatu Casto neni rozdélovaci funkce elektronti
maxwellovskad — vliv elektrického pole a nepruznych srazek.

e Transportni a reakéni konstanty, objevujici se v kontinualnich
modelech, zaviseji na rozdélovaci funkci elektrond.
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Urceni rozdélovaci funkce elektront

Regeni Boltzmannovy rovnice (BR) pro rozdélovaci funkci elektronf
f{t, x, v) v elektrickém poli.

of

(2-1) et (v V)t (E-V,)f=S.(f

m
Srazkovy &len Sc(f) zavisi jen na koncentraci ostatnich ¢astic v plazmatu,
ne na jejich rychlosti. Rychlost elektroni je ¥Yadové vétsi nez rychlost
atomi.

Ptiklad ne-selfkonzistentniho vypocltu — zkouméame pouze elektrony ve
specifickych podminkach, musime doplnit informaci o koncentraci
ostatnich Castic a o elektrickém poli. Vysledky mizZeme pouzit nasledné v
komplexni simulaci.
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Metody numerického reseni Boltzmannovy rovnice

® Monte Carlo — aproximace rozdélovaci funkce souborem &astic,
transport a srazky metodou Monte Carlo (viz prednaska 4)
® Analytické zjednoduSeni BR

- two-term approximation (Bolsig+)
- multiterm approximation
- time-dependent two-term approximation

2 Redeni Boltzmannovy rovnice pro elektrony Popis metody feseni BR — program BOLSIG+
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BOLSIG+

PLASMA SOURCES SCIENCE AND TECHNOLOGY

doi: 10.1088/0963-0252/14/4/011

INSTITUTE OF PHYSICS PUBLISHING

Plasma Sources Sci. Technol. 14 (2005) 722-733

Solving the Boltzmann equation to obtain
electron transport coefficients and rate
coefficients for fluid models

G J M Hagelaar and L C Pitchford

Centre de Physique des Plasmas et de leurs Applications de Toulouse.,
Université Paul Sabatier, 118 route de Narbonne, 31062 Toulouse Cedex 9, France

Received 13 June 2005
Published 5 October 2005
Online at stacks.iop.org/PSST/14/722

Na néasledujicich slajdech bude popsan princip feseni BR pro elektrony, jak
je implementovan v programu BOLSIG+*. Program je vhodny pro vypocet
rozdélovaci funkce elektronli a odvozenych transportnich a reakcnich
konstant pro pouziti ve kontinualnich modelech.

4Gerjan Hagelaar. Bolsig+. 2016. URL: http:/ .bolsig.laplace.univ-tlse.fr/, G J M Hagelaar a L C Pitchford.
“Solving the Boltzmann equation to obtain electron transport coefficients and rate coefficients for fluid models”. In: Plasma
Sources Sci. Technol. 14.4 (2005), s. 722—733. 1ssN: 0963-0252. DOI: 10.1088/0963-0252/14/4/011. URL:
http://stacks.iop.org/0963-0252/14/i=4/a=0117key=crossref.2a24e96f0d2a1cd028c8141d01c6b2bOhttp:
//stacks.iop.org/0963-0252/14/i=4/a=011.
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Zjednodusujici predpoklady

Obecné feseni BR je velmi obtizné (641 dimenzi), je potfeba provést
vyrazné zjednoduseni pouzitim vhodnych predpokladi:
@ Elektrické pole a srazkové pravdépodobnosti (koncentrace ¢astic) jsou
homogenni = f je symetrické v rychlosti podle osy z||E a méni se v
prostoru jen ve sméru z.

of of of sin?0 Of
2-2 — 070 — S E(costll +
(2-2) ot Hveos 0z m ( 8v v 8c059>

® Elektrické pole E je stacionarni nebo osciluje s vysokou frekvenci.

©® Rovnice (2-2) je rozvinuta v cosf do fady Legendrovych polynomi
(sférické harmonické funkce) — Fesi se rovnice pro koeficienty rozvoje.
Obvykle se pouzivaji pouze prvni dva cleny, tedy two-term
approximation.
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Aproximace dvéma ¢leny rozvoje

(2-3) f(t, z,v,cos0) = fy(t, z,v) + fi(t, z, v) cos O

Dvé funkce dvou prostorovych proménnych, fy je izotropni Cast, fi je
anizotropni Cast.

Izotropni ¢ast je normalizovana dle
[ee]
(2-4) 477/ fovPdv = n,
0
kde n je koncentrace elektrond.

Dostavame dvé rovnice pro fy a fi.
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Casova zavislost rozdélovaci funkce

Funkce f nemiize byt konstantni v Case i prostoru, nebot nékteré procesy
(ionizace, zachyt) nezachovavaji pocet elektront. Koncentrace elektrond
se pro zadané podminky v ¢ase méni v zavislosti na rychlosti reakci.

Bolsig+ predpoklada nasledujici rozklad na soucin energeitcké a
Casové/prostorové zavislosti:

1
(2-5) Ba(6.2.2) = 5 Foa(E)n(z 9.
kde v = (2e/m)1/2 a energie ¢ = (v/v)2 s normalizaci

(2-6) / e Fyde = 1.
0
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Dvé varianty prostoro-Casové zavislosti koncentrance

elektront

Reélna situace je obvykle podobna jedné z nasledujicich zjednodusenych
variant.

@ Jen Casova zavislost (ionizaci se elektrony mnozi a pribyvaji na misté)

on
(2_7) 672 - 07
(2-8) % = nyi= nNy/ <Z XKO ) — Z xkak> eFode,
k=iz k=at

kde N je celkova koncentrace atomi (molekul), v; je frekvence srazek
vedouci na produkci nebo zanik elektronu, xx je molarni podil ¢astice
k a oy je ucinny prifez.

Dostaneme

E 1 0F

(2-9) Fi= Né, Om Oe
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Dvé varianty prostoro-Casové zavislosti koncentrace
elektron(

@® Jen prostorova zavislost (oblak elektronl se pohybuje, pfi ionizaci
pribyvaji ve sméru z — Townsendova lavina)

(2-10) gz = —an= %n,

on
2-11 — =0
(-11) o=
kde « je Townsendiiv koeficient a u je stfedni rychlost.
Dostaneme

1 (EOFy «

2-12 FRr=—1|—-——+4+—=F
(2-12) ! am<N85+NO>
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Stridavé elektrické pole

Ptredpokladame Casovou zavislost elektrického pole
(2-13) E(t) = Epe™*
Lze pouzit, pokud zména energie elektronu je mald béhem jedné periody

w 2m

(2-14) N > Wam’yelp
Dostaneme

Eo 5‘m — iq 8/‘_0
2-15 AR=————s—
( ) Y G2+ q% 0’

kde g = w/Nyel/2,
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Srazkové cleny

Srazky méni rozlozeni &astic v energiovém prostoru Fo(e).

pruzné srazky
nepruzné srazky — diskrétni zména energie 0 cex (excitaéni energie)
ionizace — zavisi na déleni energie mezi 2 elektrony, dva zjednodusené
modely:

® equal sharing = oba elektrony maji stejnou energii

® zero sharing = plvodni elektron ma plvodni energii —¢;,, druhy ma

nulovou energii

zachyt — odstrani elektron z rozdélen{

srazky elektron—elektron

2 Redeni Boltzmannovy rovnice pro elektrony Popis metody feseni BR — program BOLSIG+ 2-13



Numerické reseni

Vysledna rovnice pro Fy je rovnice konvekce a difuze v energiovém prostoru

0 (-~ ~0F\ <
(2-16) 65<WF0 56>_5’

&en S ale nenf lokalnf.

Numerické feseni vyuziva déleni na energiové intervaly (1d sit v
energiovém prostoru) a diskretizaci (pomoci diferenci). Rovnice je obecné
nelinedrni — vyuziva se iteraéni algoritmus.
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Praktické vyuziti

Vysledky feSeni BR jsou nejcastéji vyuzivany k popisu elektronil a jejich
reakci v kontinudlnim modelu.

® V/ypocet rozdélovaci funkce elektronii

e \/ypocet reakénich konstant z G¢inného priifezu pro danou rozdélovaci
funkci

® \/ypolet transportnich koeficientd (mobilita, difuze) — rovnice
kontinuity v kontinualnim modelu
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Co je to E/N?

V odvozenych rovnicich pro feSeni BR se asto vyskytuje parametr E/N,
kde E je elektrické pole a N je celkova koncentrace ¢astic (se kterymi
elektron interaguje). Navic nikdy nejsou tyto veli¢iny oddélené. Z toho
plyne, Ze feseni nezavisi na absolutni hodnoté E, ale pouze na poméru
E/N. Stejné tak nékteré vysledky (transportni koeficienty) jsou nutné
normované na koncentraci N.

E/N je redukované elektrické pole (reduced electric field).
Casto se pouziva odvozena jednotka Townsend:
1Td = 10721 Vm? = 1071 Vem?.

Typické hodnoty pro redukované el. pole se pohybuji v fadech 1 — 1000 Td.
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Vyuziti pro vypocet koeficienti do kontinualniho modelu

Shrnuti kli¢ovych predpokladi fesice BR
® homogenni elektrické pole
® homogenni nebo exponencialné rostouci hustota elektroni

e slaba anizotropie (dva ¢leny rozvoje)
V kontinualnich modelech se zobecnuji vysledky BR na obecnéjsi

podminky v plazmatu. Predpokladame, ze transportni a reakéni koeficienty
odpovidaji feseni BR pro dané lokalni hodnoty E/N nebo T.
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Koeficienty mobility a difuze

Tok elektrond Ize vyjadfit jako

0Dn

kde koeficienty mobility a difuze jsou

v [ e 0F
2-18 N = —= ——d
(2-18) K 3 /O G D2

v [T €
2-1 DN = - — Fode.
(2-19) 1| R

Srovnejte se zndmymi vzorci pro maxwellovskou rozdélovaci funkci:

e

2-2 =

(2-20) I e
ke Te

(2-21) D = 2=,
muy,
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Reakéni konstanty

Reakéni konstanta (m3s™1)

(2-22) ki = 'y/ eorFode
0

a rychlost reakce

(2—23) Rk == nNkkk == nNkak .

n — koncentrace elektront, N, — koncentrace ¢astic, x, — relativni
koncentrace Castic, N — celkovad koncentrace Castic
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Koncepce vyuziti v kontinualnim modelu

® V dané bunce vypocetni sité zndme hodnoty T. — jsou feSenim
zakona zachovani energie.

® Predpokladame, ze rozdélovaci funkce elektrond odpovida
stacionarnimu FfeSeni BR vedoucimu k hodnoté T, (local field
approximation, LFA).

® Vyhleddme hodnoty transportnich a reakcnich konstant pro danou
teplotu a pouzijeme je pro dalsi ¢asovy krok v rovnicich kontinuity, ZZ
hybnosti a energie.
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Vstupni soubory pro BOLSIG+

Nejlépe stdhnout z databaze LxCat — data pfimo v pozadovaném formatu.
Je dulezité védét co nejvice o pouzitych reakcich (identifikace cilovych
stavi).

Mozné typy reakci:

elasticka srazka (ELASTIC) — Géinny prafez pro prenos hybnosti
excitace (vibracnich i elektronovych stavii) (EXCITATION)
ionizace (IONIZATION)

excitace rotacnich stavii (ROTATION)

elektronovy zachyt (ATTACHMENT)

celkovy prenos hybnosti (EFFECTIVE) — neni jasné definovéno, v
budoucnu snaha nepouzivat

Detaily, viz manuéal k programu Bolsig+.
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Vstupni parametry vypoc¢tu v BOLSIG+

® E/N nebo Mean energy — jedna hodnota nebo série hodnot

® Pro Maxwellian mean energy je rozdélovaci funkce na pevno
maxwellovska, jinak program pocita i rozdélovaci funkci

® Pokud je vice druhi interagujicich ¢astic (napf. Ar + O3), je potreba
zadat jejich relativni koncentrace

Parametry konvergence a dalsi varianty vypoctu, viz manudl.
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Zapocteni vlivu Coulombovskych interakci

Zaskrtnutim pole e—e collisions, ptipadné e—i collisions

Nutno zadat stupen ionizace a hustotu plazmatu

® Stupen ionizace — hlavni parametr pro vypocet srazek e—e a e—i

Hustota plazmatu — ma jen maly efekt (vypocet Coulombova
logaritmu), stadi ¥adovy odhad
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/Zpétné reakce

“~IEXCITATION
“~IAr <-> Arx
~~I11.5 6.0
~TI

e Automatické zapocteni zpétné reakce (deexcitace)

® Ve vstupnim souboru nutno zapsat oboustranou Sipku (viz druhy
fadek v ukazce vyse)

o Uginny priitez zpétné reakce dle principu detailni rovnovahy
BlowET(€) = Bhigh(e — A€)Tiny(e — A¢)
® Parametr 6.0 je statistickd vaha (g) excitovaného stavu

® Nutno samozfejmé zadat koncentraci excitovaného stavu
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Ulohy k procvieni

@ Nainstalujte (rozbalte) si program BOLSIG+. Seznamte se s grafickym
uzivatelskym rozhranim. K dispozici je manudl v pdf, vzorovy vstupni soubor
a databaze Gcinnych privezi. Zkuste si, napriklad, vykreslit G¢inné prirezy
pro interakce, zadat vypocet a sérii vypoctd, vykreslit vypoctené vysledky a
prozkoumat soubor s ulozenymi vysledky.

@® Pro prilozeny soubor alinnych pritezi Ar (Ar_Lisbon.txt) vypoététe reakéni
konstanty pro elasticky prenos hybnosti, excitaci do prvniho excitovaného
stavu (11.5 eV) a ionizaci, v rozsahu stfedni energie elektroni (mean energy)
2—10eV:

a) pro maxwellovskou rozdélovaci funkci
b) pro rozdélovaci funkci spo¢tenou programem

Vykreslete ziskané zavislosti do grafu (reakéni konstatna jako funkce energie
elektron(i) a porovnejte.

© Porovnejte tvar rozdélovaci funkce elektronli spoctené programem s
maxwellovskou rozdélovaci funkci, napf. pro energii elektront 5eV. Data jsou
vypoctena v predchozim kroku, staéi vykreslit do grafu.
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Ulohy k procvieni

@ Vypocltéte rozdélovaci funkci elektrond ve vyboji v Ar v zavislosti na stupni
ionizace se zapoCtenim srazek e—e. Jaky vliv maji interakce e—e na
rozdélovaci funkci? Ukazte graficky a diskutujte.
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3 Globalni (prostorové-priimérované) modely

@ Princip globalnich modeld
@® Transport &astic v globalnim modelu
© Odvozeni jednoduchého modelu

O \/yuziti programu ZDPlasKin

3 Globalni (prostorové-priimérované) modely



Motivace

V simulaci plazmatu chceme vypoditat ¢asovy vyvoj koncentraci ¢astic v
plazmatu pfipadné dalsi parametry (energie, reakéni rychlosti, apod.).

Regeni praktickych tloh (cely plazmovy reaktor) s velkym mnozstvim
rGznych druhd Castic (desitky) je vypocetné naroéné. P¥i pouziti
kontinualniho popisu jsou tyto tlohy realizovatelné, ale ¢asové narocné. Pri
pouziti ¢asticového pristupu jsou jiz prakticky nerealizovatelné.

Redenim je dramatické zjednoduseni prostorovych zavislosti —
prostorové-priimérovany (0-D, globalni) model

e zaméFeni na reakéni kinetiku vyboje (velké mnozstvi reakci)

® |ze vyuzit jako prvni aproximaci pro prostorové rozlisené simulace
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Schéma globalniho modelu

3

Sténa komory

Elektroda

R S

Globalni (prostorové-priimérované) modely

Princip globalnich modelt
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Rovnice globalni modelu

Globalni model vyuziva kontinualniho popisu pro kontrolni objem — rovnice
zakon( zachovani poltu Castic a energie v kontrolnim objemu. Kontrolni
objem zahrnuje cely vyboj nebo jeho vyznacnou ¢ast. Rovnice ziskame
integraci zakond zachovani (1-8) pres kontrolni objem.

Predpoklady

e Aplikovatelnost kontinudlniho pfistupu (maze byt problém u nizkych
tlak)

® Prostorové rozlozeni ¢astic v kontrolnim objemu je homogenni nebo
ma definovany stacionarni pribéh
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Bilance ¢astic v globalnim modelu

Zakon zachovani ¢astic
dn
o ZF:HZRU—ZMAHZRM

k Cisluje plochy predstavujici hranici kontrolniho objemu a j Cisluje

(3-1)

objemové reakce, F;, a 4 je tok a hustota toku astic i pres plochu k (o

velikosti Ax) a Rjj je reakni rychlost reakce j.

Poznamka: n; je stredni koncentrace Castic

3 Globalni (prostorové-priimérované) modely Princip globélnich modeld
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Bilance energie v globalnim modelu

Zakon zachovani energie

Vd(gn,kB T

i - = e,i+zrﬁkAk+ZPi,k,
k J

(3-2)

kde Fe « j& hustota toku energie Castic i pfes plochu k, P;; je Casova zména
energle ¢astic i (vykon) v disledku srazek j a P je vykon dodany ¢asticim
i z externiho zdroje (elektrické pole).
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Klicové body sestaveni globalniho modelu
® Definice kontrolniho objemu
e Stanoveni tokl pfes hranice kontrolniho objemu v zavislosti na
zndmych strednich hodnotéach (n;, T;)
® Zahrnuti dilezitych objemovych a povrchovych reakci
Ptiklad globalniho modelu magnetronového vyboje se dvéma kontrolnimi
objemy (zéna | a Il) — bylo nutno rozdélit kviili velké nehomogenité

plazmatu v magnetickém poli a mimo n&j.>

e
S, R
plasma density
contours, Zone I
s L
S,
/ z Z
one |
Si &
arge
! W,
d,

5Tom4g Kozak a Andrea Dagmar Pajdarova. “A non-stationary model for high power impulse magnetron sputtering
discharges”. In: J. Appl. Phys. 110.10 (2011), s. 103303. 1ssN: 00218979. poI: 10.1063/1.3656446. URL:
http://scitation.aip.org/content/aip/journal/jap/110/10/10.1063/1.3656446.
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Prostorové rozlozeni koncentrace Castic

Koncentrace ¢astic v kontrolnim objemu obvykle neni homogenni.
Pracujeme-li se stfednimi nebo maximalnimi hodnotami veliéin v
kontrolnim objemu, je potfeba to mit na paméti pri interpretace vysledkd.

Tok castic na stény je urCen nejen stredni hodnotou koncentrace, ale i
mechanismem transportu Castic — napt. difuze ke sténam komory.

P¥iklad: Profil koncentrace nabitych ¢astic mezi dvéma paralelnimi
elektrodami pti uvazeni difuze.

1.0 -

0.8 4 -

0.6 4 -

Koncentrace

044 -

0.2 4 u

0.0 F—+—r—+—f—"+—T1T"+r1T"r—"T"r—T"T"—T"7
-05 -04 03 -02 -01 00 01 02 03 04 05
Pozice X
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Ambipolarni difuze — pripomenuti

V kvazineutralnim plazmatu je pohyb iontli a elektronl svazany
(elektrickym polem). Koeficient difuze je stejny pro ionty i elektrony, tzv.
ambipolarni difuze.

:De + 11Dy T.
(3-3) p, = MiPet b (1 N e>
Hi + e

Koeficient difuze pro libovolny typ Castic

ke T
D=-2" =T\,
mum 8

(3-4)

kde vy = nomV, je frekvence prenosu hybnosti.

3 Globalni (prostorové-priimérované) modely Transport ¢astic v globalnim modelu

3-9



Tok nabitych castic na sténu

Pro nabité Castice je vhodné volit okrajovou podminku n = ng and u = ug,
viz Bohmova podminka, na rozhrani plazma-sheath. Pak tok na sténu je
M= nsup.

sheath

Bohmova rychlost

(3-5) g = (”ef

kvazineutralni
plazma

Resime jen transport v kvazineutralni oblasti plazmatu, v sheathu plati
zndmé analytické rovnice (nap¥. Child-Langmuiriv vztah). Potfebujeme
stanovit koncentraci ns v zavislosti na ny (koncentrace ve vyboji)

Uvazujeme, ze koncentrace iontli u stény ng = hng, kde h je bezrozmérny
parametr. Pak tok iontl vyjadfime jako

(3—6) M= nsug = hnouB

Existuji rizné modely podle rezimu transportu.
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Rezimy transportu nabitych Castic

® Bezesrazkovy (collisionless): L < A;
lonty urychlovany potencidlem plazmatu, nejsou brzdény srazkami
® Rezim proménné mobility (variable mobility: L & );
Srazkova rychlost iontl je dana uj > wp; — mobilita nepfimo (mérna
rychlosti
¢ Difuse (diffusion): L > X
Stfedni rychlost uj < v i, dominuje difuze (D konstantnf)
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Tok nabitych Castic na sténu — pokracovani

Heuristické reseni pro vSechny rezimy ve valcové geometrii dava nasledujici vzorce

pro bezrozmérné parametry:
h_ pro koncentraci u podstavy valce — transport podél osy

n(L/2) 0.86

n(0) ~ [3+ L/2 + (0.86Lug /7 D,)2]1/2
hr pro koncentraci u plasté valce — transport radialné
n(R) _ 0.8

(3-7) h =

3-8 hr = ~
(3-8) R70(0) ~ [4+ R\ + (0.8Rug/1.25D,)2]1/2
10° e a :
Te/Ti=100
Yo
N
Eq. (5.3.16) ‘Of”//a,
hy 107" N

102 L L L ul L
107 10° 10’ 10? 10°%
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Jednoduchy stacionarni model

Analytické vyadreni zakona zachovani poctu elektronli a ionti a zadkona
zachovani energie ve vyboji.
Definice proménnych a parametri
e Elektropozitivni stacionarni plazma ve valcovém objemu
- primér D = 2R, délka L
o Castice: e, Ar, ArT
- kvazineutralni plazma n. = n; = ng
- koncentrace Ar ng
® Reakce: lonizace, Excitace, Elastické srazky (e + Ar)
- Kiz: Kex: Kel
® Homogenni koncentrace v objemu
- toky iontl na stény pomoci faktort hy, hr
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Bilance ¢astic

Ve stacionarnim stavu je rychlost vzniku iontd rovna rychlosti ztrat na
sténach

(3-9) nougAess = nongKiz V,
kde efektivni plocha stén bere v tivahu koncentraci plazmatu na sténach
(3-10) Aest = 2mR2h. + 27RLhg .

Koncentrace ng se vykrati a dostaneme

Kiz(Te) _ A
ug(Te) ngV

(3-11)

Z bilance ¢astic stanovime teplotu elektron(i — nelinedrni rovnice pro Te.

ng — koncentrace iontii (elektroni), ng — koncentrace Ar, V = 7rF<‘2L, Ki; — reakéni konstanta ionizace

3 Globalni (prostorové-priimérované) modely Odvozeni jednoduchého modelu 3-14



Bilance energie

Ve stacionarnim stavu je celkovy absorbovany vykon (ionty a elektrony)
roven energetickym ztratdm v objemu a na sténéach.

(3_12) Pabs = nOng(ngiz + Kexgex + Kelfel) + nOUBAefF(Ei + 5e)

Zavedeme energii potfebnou na vytvoreni jednoho paru ion—elektron

3m
(3—13) Ec = (/‘(izsiz + Kexeex + Kel £ kB Te)/l'<iz .
g
S vyuzitim bilance ¢astic dostaneme
(3—14) Paps = nouBAeff(Ec +e& + Ee) .

Z této bilance energie stanovime koncentraci plazmatu ng (pro zadany
vykon Pgps).
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/trata energie pri dopadu nabitych ¢astic na sténu

Pro maxwellovské elektrony plati e = 2kg Te.

Pro ionty €; = kg Te/2 + eUs

Okrajova podminka Us

1/2
s ./ m
Plovouci potencidl kg T lIn <2m§76>

DC Udc
Symetricky RF 0.4U,¢
Asymetricky RF 0.8U,¢
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Stacionarni globalniho model - ukdzka implementace

Zdrojovy kéd v Matlabu — viz stacModel.m

Parametry modelu:

- valcova trubice: D=2cm, L =10cm

- p=10Pa, Pyps = 100W

- plovouci potencidl na vsSech sténach

- reakeni konstanty Ki;, Kex, Ko spoCteny z Gcinnych priitezil za
predpokladu maxwellovské rozdélovaci funkce

Vysledky:
Te=21eV

ng =5.8x10%¥m=3
ng/ng =2.4x 1073
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Obecny nestacionarni model — shrnutf

V obecném nestacionarnim modelu pro N riznych typa Castic (vyjma
elektron) mame

® N bilanci &astic, viz rovnice (3-1) pro n;
e Bilanci energie elektroni, viz rovnice (3-2) pro T, nebo BR rovnici
pro elektrony

® Bilance energie iontl a neutralt (pokud dochézi ke zméné jejich
teploty), pro T; and T, analogicky rovnici (3-2)

¢ Definice objemovych reakci a reakci na povrsich (véetné pfislusnych
reakénich konstant)

® Pocatecni koncentrace ¢astic

Vysledna soustava ODR se Fesi numericky.
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Obecny nestacionarni model — priklad
Vyboj typu “plasma jet” ve vzduchu®

)

Densities (cm”)

Densities (cm”®)

0

Timescale (ms)
o

Timescale (ms)

019 e am o ow e om 0% 1w 22
| —Nozie exit 107 Nozzle o
; Plasma jot
ACSCP))  Plasma et
sferglow region | 10" [ afterglow region J ;0
00 =
o bt . o
st 10° r .
A'SCP, N
(SCP) - o Aw
\ o S0
05 1 Ta7 28 o T2 28
Distance from nozzle (cm) Distance from nozzle (cm)
Timescale (ms) Timescale (ms)
019 ost 09 18 228 @ o1 ost 0% 1w 225
Nozle, Nozzle o
10 oxit 10"
~oH
10 R e
Plasma jet/ Plasmajet '\ ;
afterglow region] - afterglow region 'y
. N e
U P
062 125 T 2
Distance from nozzle (cm)
Timescale (ms)
o o1 ost oo 225
. o
Plasma jet/
atterglow region
10" 0"
o o
ot o

R
Distance from nozzle (cm)

062 125 87
Distance from nozzle (cm)

SW. Van Gaens a A. Bogaerts. “Kinetic modelling for an atmospheric pressure argon plasma jet in humid air”. In: J. Phys. D:
Appl. Phys. 46.27 (2013), s. 275201. DOL: 10.1088/0022-3727/46/27/275201.
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Program ZDPlasKin

Zero-dimensional Plasma Kinetics solver’

e Redeni reakéni kinetiky v oblasti o konstantnim objemu — &asovy vyvoj

koncentrace ¢astic

® Propojeno s Bolsig+ — automaticky zahrnut vypocet reakénich
konstant pro reakce elektroni

® Desitky typl Castic, stovky reakci
e Citelny vstupni soubor

® \/yzaduje naprogramovani kratkého hlavniho programu — definice
vstupnich parametrd, pribéh vypoltu, vystupy (jazyk Fortran)

7Sergey Pancheshnyi. ZDPlasKin. 2016. URL: http://www.zdplaskin.laplace.univ-tlse.fr/.
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/DPlasKin — struktura

——
-
-

_==" ZDPlasKin
UTILITY

STEP I:
conversion

DVODE_F90

[

! SOIVER
H SOLVER
L]

]

1

STEP 1I: nl \
compilatio \
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/DPlasKin — struktura
d[-\-'-] Jmax

— = Qi;(t)
dt ; 7

aA+bB [+ds] — d'A+cC [+de]
R; = k[A]"[BP

- bilance &astic

- reakdni rovnice

(n.).-'\ — (ar _ (J’.]R. ()['} — —}JR__ (n.)c —¢R - reakcnl ryCthSt
dT, e - bilance energie tézkych
Noa e = +éz; - R: 4 Pojan - [V

Z teseni BR ziskame i celkovy vykon ztraceny pii srazkach elektroni.

Program neresi explicitné povrchové reakce a jejich prispévek k bilanci
energie. Zmény poctu Castic v disledku povrchovych reakci je mozno

zapocditat jako objemové reakce.

Priméarni vstup je opét E/N. Program sam nefesi elektrické pole.
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/DPlasKin — vstupni soubor

#
# TWO-REACTION TEST CASE
#
# This test case corresponds to an Ar plasma consisting of electrons, atomic
# ions, and neutrals. The charged particles are supposed to be generated by
# direct electron impact ionization and lost by 3-body recombination.
#
Vycet prvki
ELEMENTS
e Ar
END

SPECIES Vyéet druhi €astic (slozenych z vyse uvedenych prvkii)
e Ar Ar~+
END

BOLSIG
Ar

set electron collisions 1.0D-3
set dbfile MYDB.DAT

Vycet druhii €astic vyuzitych p¥i feSeni BR
Od jakého stupné ionizace zapnout interakce e—e
Nazev souboru s G¢innymi prifezy

END
Vycet reakci
REACTIONS Reakéni ki . R BR
e+ Ar => e + e + Ar—+ ! Bolsig Ar->Ar+ eakéni konstanta vypoctena reSicem
e + Ar™+ + Ar => Ar + Ar ! 1.0d-25 Reakéni konstanta zadana vyrazem
END
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Moznost zapisu reakci

Lze vyuzit standardnich matematickych funkci Fortranu a definovanych
proménnych Te (teplota elektroni v K) a Tgas (teplota tézkych ¢astic v
K). Radky uvozené $ jsou p¥imo zkopirovany do zdrojového kédu. Lze je
vyuzit pro definici vlastnich funkci a proménnych.

REACTIONS

use globalData

real :: ratel, rate2
ratel = 0.1xtotalArea
rate2 = myFunction(Te)

@ B BB

E + C02 => CO2 + E ! BOLSIG+ ELASTIC_CO02

E + C02 => E + C02(E1) ! BOLSIG+ C02 -> CO2(E1)

E + 03 + ANY_NEUTRAL => 03"- + ANY_NEUTRAL ! 5.39E-29%Te**(-0.5)
0 + C02 => CO + 02 ! 2.80E-11*exp(-26.5e3/Tgas)

C + C02 => CO + CO ! 1.00E-15

02(E1) => 02 ! 2.6E-4

END

Rychlost reakce je vzdy dana reakéni konstantou x koncentraci vSech reaktanti!

Pozor na jednotky u reakénich konstant — rozméry v cm, teploty v K.
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Parovani reakci s Bolsig+

Nejnovéjsi verze dat z databaze LXCat obsahuje v hlavi¢ce reakce vice
informaci, véetné parametru PROCESS:

EXCITATION

Ar -> Ar(4s[3/2]12)

1.154800e+1

SPECIES: e / Ar

PROCESS: E + Ar -> E + Ar(4s[3/2]2), Excitation

PARAM.: E = 11.548 eV, complete set

COMMENT: Khakoo M A et al 2004 J. Phys. B: At. Mol. Opt. Phys. 37 247.
UPDATED: 2011-10-17 08:43:49

COLUMNS: Energy (eV) | Cross section (m2)

Tento proces bude spravné sparovan s reakci uvedenou takto
E + AR => E + AR ! BOLSIG+ E + Ar -> E + Ar(4s[3/2]2), Excitation

Klicovy fetézec pro sparovani reakce je parametr PROCESS. Pokud neni v
souboru pritomen, reakce se paruje podle druhého Fadku v hlavicce reakce. Pak je
treba reakci zapsat jako

E + AR => E + AR ! BOLSIG+ Ar -> Ar(4s[3/2]12)
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Program ZDPlasma

Program pro feseni globalniho modelu plazmatu vyuzivajici modul
ZDPlasKin. Program navic zahrnuje

Definici parametrii globalniho modelu a jejich nacteni
Nacteni pocatecnich a okrajovych podminek
Nacteni ¢asového pribéhu vykonu dodaného do plazmatu

Reseni ¢asového vyvoje soustavy ODR s vyuzitim funkci modulu
ZDPlasKin

Vypis koncentraci ¢astic a parametril plazmatu ve stanovenych
intervalech
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ZDPlasma — bilance energie
Program ZDPlasKin vyzaduje zadani E/N. Pro praktické vyuziti globalniho

Vv

nez E). Pro konstantni elektrické pole platf
(3-15) P = JE ~ epien. B> = o E

Celkovy dodany vykon je spotfebovan prevazné pri srazkach elektront, P,
(ziskdme z Bolsig+), a pfi rekombinaci elektronl a iontl na povrsich, P (FeSeno
v hlavnim programu).

Predpokladame, ze pti rekombinaci jednoho iontu a elektronu na povrchu
ztratime energii

1
(3-16) ce=2kaTe+ skaTe+ qUs,

kde Us je efektivni elektricky potencidl povrchu (viz jednoduchy globalni model
vyse).8

E/N je béhem vypoctu nastavovano tak, aby celkovy spotfebovany vykon byl
roven predepsanému vykonu

8Clen 2kg Te plati pfesné jen pro maxwellovské elektrony, ale pro jednoduchost pouzivame obecné.
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/DPlasma — povrchové reakce

ZDPIlasKin automaticky kontroluje zdkon zachovani Castic a naboje v reakcich.

—m

Pro zapsani povrchovych reakci, kde Castice “zanikaji” (typicky rekombinace ionti
a elektron(l), je potfeba zavést “virtualni” Castice predstavujici ¢astice na povrsich

a vyjadfit rychlost reakce dle zvoleného modelu transportu (napf. difuze).

(3-17)

ELEMENTS
e Ar
END

SPECIES

e Ar Ar~+
Ar (w) "+ e(w)
END

REACTIONS

$ use globalData: pressure

$ real :: diff_rate

$ diff_rate = 1200.0/gas_pressure

e => e(w) ! diff_rate
Ar~+ => Ar(w) "+ ! diff_rate
END

A A
sy T sVs V;
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/ZDPlasma — priprava vypoctu

® \/ adresari reactions vyvofrit zdrojovy
soubor reakci [nazev].inp

® V hlavnim adresafi zkompilovat
program prikazem

I°"I./compile [nazev]
It

Je vytvoren spustitelny soubor [nazev|

src — zdrojové kédy
hlavniho programu

zdplaskin — zdrojové kody
knihovny ZDPlasKin

reactions — soubory reakci
ve formatu ZDPlasKin
(*.inp) a z nich
preprocesorem pripravené
zdrojové soubory (*.f90)

item — zkompilované
objektové soubory
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ZDPlasma — spusténi vypoctu

Vypocet spustén prikazem v adresdri, kde se nachazi prislusny spustitelny
soubor

./ [nazev]

Soubory vstupnich dat museji byt ve stejném adresafi

® BOLSIGDB.DAT - data pro Bolsig+, nazev souboru musi odpovidat definici
v souboru reakei. (Nazev souboru na disku musi byt velkymi pismeny, jinak
neni programem nalezen.)

“"Iset dbfile BOLSIGDB.DAT
I

® inputParameters.txt — parametry vypoctu

® inputDensity.txt — poCatecni koncentrace

® inputPower.txt — priibéh dodaného vykonu

® inputBoundary.txt (nepovinné) — definice reaktant( pro simulaci

povrchovych reakci a pfisluSnych parametrd (napéti)
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/ZDPlasma — vstupni soubory

inputParameters.txt

Soubor ve formatu Fortran namelist miize obsahovat nasledujici parametry
® volume — objem plazmatu (cm~3)

® gastemp — teplota ¢astic (K)

tEnd — délka simulace (s)
® dt — Casovy krok (s)

e dtOut — interval zépisu do vystupnich soubor( (s)

inputEN — varianta vstupu

® .true. — zadani E/N
® false. — zadanf vykonu (default)

Casovy krok je potteba volit dostate¢né maly pro rozlideni ¢asovych zmén v
koncentracich — zalezi na rychlosti reakci. Typicky bude potteba dt < 10~ Cs.
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/ZDPlasma — vstupni soubory

inputDensity.txt

Pocatedni koncentrace ¢astic v.ecm™3. Neuvedené &astice maji koncentraci

automaticky 10710 cm—3.

Format

[nazevi]

Priklad
Ar
Ar~+
e 1

=

3

[koncentracei]

.0el7
.0el0
.0el0

Globalni (prostorové-priimérované) modely

Vyuziti programu ZDPlasKin
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/ZDPlasma — vstupni soubory
inputPower.txt nebo inputEN.txt

Obsahuje tabulku (2 sloupce) hodnot ¢asu (s) a prislusnych hodnot
vykonu (W), pfip. E/N (Td). V kazdém casovém okamziku se pracuje s
hodnotou ziskanou linearni interpolaci z této tabulky.

Format

[t1] [P1]
[t2] [P2]
[t3] [P3]
P¥iklad

0.0 0.0
1.0e-3 100.0
1.0 100.0
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/ZDPlasma — vstupni soubory
inputBoundary.txt

Obsahuje seznam typt Castic pouzitych pro zavedeni reakci pro rekombinaci ionti
na povrsich. Uvadi se pouze reakce ionti, predpoklada se, ze s kazdym iontem je
ztracen i jeden elektron (kvazineutralita). Nazev typl Cstic slouzi pro identifikaci
téchto reakai.

Energie ztracena pti dopadu iontd na povrch je spoltena ze zadané hodnoty
potencialu povrchu, viz Us v rovnici (3-16). Druhy sloupec obsahuje T, pokud je
povrch vodivy, nebo F, pokud je nevodivy. V pfipadé nevodivého povrchu je
potencial povrchu roven potencialu plovouci elektrody (hodnota ve tfetim sloupci
je ignorovana).

Format

[nazevi] [vodiva / nevodiva] [potenciali]

Priklad

Ar(t)~+ T 500.0
Ar(w) "+ F 0.0
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ZDPlasma — vystupni soubory

® density.txt — vyvoj koncentrace jednotlivych Castic definovanych v
reakénim souboru

® plasma.txt — vyvoj parametrd plazmatu (E/N, N, T, skutecny
spotfebovany vykon)

3 Globalni (prostorové-priimérované) modely Vyuziti programu ZDPlasKin

3-35



4 Casticové Monte Carlo simulace

@ Princip, vzorkovani hustoty pravdépodobnosti
@® Algoritmus FeSeni
© Aplikace

O Ulohy
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Motivace

Pro ¢astice mimo termodynamickou rovnovahu a pro Kn = \// > 1 je
potireba pro presny popis transportu Castic fesit Boltzmannovu rovnici.

Pro nizké tlaky a velké stfedni volné drahy s velkou rezervou plati A > fy,
kde fnt je charakteristicky dosah interakce mezi ¢asticemi. Plati, ze
interval interakce (zhruba rozmér atomi) je mnohem mensi nez interval
mezi dvéma srazkami &astic.

Pohyb &astic Ize rozdélit na pohyb plsobenim vnéjsiho pole a jednotlivé
interakce (srazky) ménici (skokové) rychlost &astic.

interakce castic
pohyb ve vnéjsim ° \
silovém poli
/ °
e /
o
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Matematicky model — diskretizace

Rozdélovaci funkce &astic f(t, r, v) je aproximovana souborem N
(virtudlnich) &astic s danou polohou (r;) a rychlosti (v;).

N

(4-1) ft,rv)=> 6(ri—ns(v;— v)

i=1

Jedna se o navrat k diskrétnimu popisu hmoty. V praxi N nemf{ize
odpovidat redlnému poctu Castic. Stadi ale podstatné méné simulacnich
Castic k dostate¢né presnému vzorkovani rozdélovaci funkce a k presnému
vypoétu makroskopickych veli¢in (stfedni rychlost, energie, apod.).
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Varianty casticovych Monte Carlo metod

® Single particle/Test particle
Castice sledujeme po jedné. Na zalatku je Eastice vygenerovana podle
urcitého rozdéleni pravdépobnosti, po skonceni je vysledek
zaznamenan pro statistické zpracovani

e Multiple test particle
Sledujeme cely soubor ¢astic najednou, ale ¢astice mezi sebou
neinteraguji. Vystupem miuZze byt i statistika z celého souboru ¢astic v
daném case.

® Direct simulation Monte Carlo
Sledujeme soubor Castic, ¢astice mezi sebou interaguji. V kazdém
kroku jsou Castice posunuty o stejny Casovy krok a jsou reSeny
statisticky jejich srdzky mezi sebou. Vyuziva se pti simulaci proudéni
za nizkych tlakd.
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Priklad — transport rozprasenych castic

]
Substrat

Test particle Monte Carlo
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Priklad — transport rozprasenych castic

]
Substrat

Terc
]

Muiltiple test particle Monte Carlo
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Priklad — transport rozprasenych castic
[ ]
Substrat

;

(2)| {interakce
Z -

s

Y Terc

Direct simulation Monte Carlo
® Potreba Fesit vzajemné srazky mezi simulovanymi ¢asticemi

® Pro vyhledavani potencialnich srazkovych partneri je simulacni oblast
rozdélena na bunky

® Je potfeba uchovavat a aktualizovat Castice nachazejici se v dané burice
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Vzorkovani hustoty pravdépodobnosti

V Monte Carlo metodach pottebujeme ziskat hodnotu veli¢iny (vzorek),
pro kterou zname hustotu pravdépodobnosti, s jakou nabyva veli¢ina
riznych hodnot. Potfebujemegenerator nahodnych Cisel.

Nejcastéji pouzivané metody vzorkovani hustoty pravdépodobnosti
® P¥ima metoda (Inverze distribuéni funkce)
® Rejection method
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Generovani ndhodnych Cisel

Existuji generatory skute¢né nahodnych Cisel, generovanych na zakladé
readlnych jevi, napf. Sum v elektrickych obvodech, intervaly rozpady Castic.
V Pocitalovych programech se nejCastéji pouzivaji generatory
pseudonahodnych Cisel.

Generator vyuziva deterministicky matematicky algoritmus generujici
sekvenci celych &isel na zakladé zadaného pocateéniho nastaveni (seed).
Ne vSechny generatory jsou stejné dobré. Kazdy generator se jednou zacne
opakovat a je potfeba aby tento cyklus byl co nejdelsi a zaroven, aby bylo
pocitani nahodnych Cisel co nejméné naroc¢né.

Programovaci jazyky nebo matematicky software obvykle maji néjakou
implementaci generatoru pseudondhodnych Cisel. Mezi dobré a hojné
pouzivané pati napt. Mersenne Twister.?

M http:/ /www.math.sci.hiroshima-u.ac.jp/ m-mat/MT /emt.html
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Vzorkovani rozdéleni — pfima metoda

Hleddme vzorek x rozdélovaci funkce f(x) (a, b). Vypolteme
normalizovanou distribu¢ni funkci F(x

(4-2) / Ax)dX

s normalizaéni podminkou

(4-3) / ’ F(x)dx=1.

Pak pro libovolné x plati F(x) € (0,1) a mizeme pfiradit F(x) = r, kde r je
nahodné reélné ¢islo z intervalu (0, 1).

Vzorek x rozdélovaci funkce je
(4-4) x=F1(r).

Analyticky lze vyjadfit pouze pro funkce F, pro které Ize vyjadfit inverzni
funkci.
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Vzorkovani rozdéleni — priklad

Popiste postup ziskani vzorku jedné slozky rychlosti Castice vy vite-li, ze
ma (jednorozmérnou) maxwellovskou rozdélovaci funkci

_(m N mv
flv) = (2ka T> &P (_2kB T>

4 Casticové Monte Carlo simulace Princip, vzorkovani hustoty pravdépodobnosti

4-9



Vzorkovani rozdéleni — reseni prikladu

Pro zjednoduseni zavedeme 5 = m/(2kg T), pak

(4-5) flv) = (B/7)7 exp(—BV2).

Pouzijeme primou metodu. Integraci dostaneme distribucni funkci
(4-6) vl)—/ V)V, = [1+erf Viw)| -

Polozime F(vi) = r, kde r je ndhodné &islo rovnomérné rozlozené na
intervalu (0, 1) a vyjad¥ime v; (neboli hleddme inverzni funkci k F).

(4-7) = ——erfl(2r— 1)

VB
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Vzorkovani rozdéleni — reseni prikladu

nahodné vzorky histogram rozdélen{
rychlosti a porovnani s teorii

10000
9000
8000

0.7,

7000

6000

5000

4000

3000

Hustota pravdepodobnosti

2000

1000

0
Rychlost
Rychlost
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Rejection method

Hleddme vzorek x rozdélovaci funkce
f(x) € (a, b). Vypolteme
g(x) = f{x)/ max[f(x)].
@ Pomoci ndhodného disla -
vygenerujeme x = a+ (b— a)n T
@® Testujeme g(x) < r2, pokud je splnéno,
prijmeme x jako nas vzorek, pokud ne,

opakujeme znovu bod 1. 0 b
Lze pouzit pro libovolnou rozdélovaci funkci (i numericky zadanou). Pro

WUzké a vysoké" rozdélovaci funkce je ale neefektivni — musime mnohokrat
vybirat vhodny vzorek a testovat.
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Obecny algoritmus Monte Carlo simulace a jeho
implementace

4 Casticové Monte Carlo simulace Algoritmus fesen{



Algoritmus Monte Carlo simulace

%
| h
R |

~_
¥
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Pohyb ¢&astic ve vnéjsim poli

Reseni pohybovych rovnic ¢astice v intervalu do dalsi interakce.

(+-8) e = qlE(r) + vix B(r)]
(4-9) % = Vi

Pro numerické Feseni se vyuzivaji obvyklé algoritmy pro feSeni ODR (Euler,
Verlet, Runge-Kutta) nebo, specialné pro pohyb v magnetickém poli,
Borisliv algoritmus. Pro neutralni Castice je reSenim rovnomérny pohyb po
pfimce.

(4-10) vi(t+ At) = vi(t)
(4-11) ri(t+ At) = r(t)+ vi(t)At
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Vypocet pravdépodobnosti srazky

Z definice srazkového ¢lenu v Boltzmannové rovnici a definice G¢inného
prirezu vyplyva pravdépodobnost srazky sledované ¢astice v Casovém
intervalu (0, At)

(4-12) P=vAt,

kde v = no(v)v je frekvence srazek. V pfipadé vice moznych srazek se
srazkové frekvence séitaji (v1 + va +...).

Musi platit Aty < 1, jinak bychom mohli za Casovy krok At ,propast”
vice srazek.
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Vypocet intervalu do srazky

P¥i implementaci metody Test particle je vyhodné integrovat pohybové
rovnice s proménnym casovym krokem. Musime védét, kdy dojde k dalsf
srazce. K tomu se pouziva pravdépodobnostni pfistup (metoda Monte
Carlo) — pomoci generatoru nahodnych &isel zvolime interval do nésledujici
srazky tak, aby odpovidal pravdépodobnosti srazky sledované Castice
(Poissonovo rozdéleni).

Q(t) je pravdépodobnost, ze ¢astice (zadinajici pohyb v ¢ase t = 0) se v
intervalu (0, t) nesrazi. Plati

dQ
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Vypocet intervalu do srazky

Obecnym fesenim s pocateéni podminkou Q(0)=1 je

(4-14) Q(AY) = exp (_ /0 Atudt)

Pro v konstantni dostaneme

(4-15) Q(At) = exp(—vAL)

Pravdépodobnost srazky v case t < At (distribu¢ni funkce)

(4-16) P(AY) =1 — Q(AL) = 1 — exp(—VAL).
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Vypocet intervalu do srazky

Obecny algoritmus

@ Zvolime nihodné &islo r € (0,1)
i

® Spolteme At z rovnice (pfima metoda)

(4-17) 1— QA =r

1.0

o
©
L

o
(o))
M

Pro v konstantni dostaneme

©
~
.

(4-18) At = —% In(1—r)

Pravdépodobnost srazky, 1-r

o
N
—

o
=)

o
-
N
PO U
IN
o1
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Vypocet intervalu do srazky

Vypocet v pripadé, kdy v neni konstantni je komplikovany, viz integral v
(4-15). V praxi se pouziva null-collision method. Zavedeme maximaln{

konstantni srazkovou frekvenci vmax = max; ) ;vj(t) a generujeme cas do
daldi srazky podle rovnice (4-18).

Algoritmu null-collision method

© Atmin = —1/VmaxIn(1 — 1)

@ Prmax =1 — exp(—vmaxAt)

©@ Pi=1—exp (— fOAtudt), ke srazce i skute¢né dojde s
pravdépodobnosti P;/Pmax < 1

O Testujeme P;/Pmax < r» (dalsi ndhodné &islo) — pokud splnéno,
provedeme srazku
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Vypocet pravdépodobnosti srazky — DSMC

U DSMC metody hleddme pocet srazek mezi N virtualnimi ¢asticemi (o
vaze w) ve sledované bunce (V,). Pravdépodobnost srazky dvou &astic je

(4-19) P = wov,At/ V..

Tato pravdépodobnost je pro malé At velmi mala. Efektivnéjsi postup je
nejdfive stanovit pocet srazek nezavisle na rychlosti jednotlivych ¢astic a
poté ovérit pro jednotlivé dvojice.

@ Pro kazdou bunku uréit Ppax = w(oVy)maxAt/ Ve
@® Pocet srazek (dvojice &astic) je N = %I\/ZPmaX

©® Pro nahodné vybrané dvojice je pravdépodobnost uskutecnéni srazky
P/Pmax

4 Casticové Monte Carlo simulace Algoritmus reseni 4-21



Realizace srazky

@ Urcime Ghel rozptylu © = f{r) — vzorkovani diferencialniho G¢inného
prafezu ogif(v, ©) a rovinu srazky (thel ¢ = 2mry)

Priklady
® Pro model pevnych kouli (HS)
cos(©) =2r—1
® Pro stinény Coulombovsky potencil (srazka elektron—atom)

2r

cos(@)=1— T78:01-7
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Realizace srazky

Predpokladame vy, vo, my, my, definujeme g=v; — vo, g=|g| a
g3 =1/8+8

® Urcime vektor k| definujici rovinu srazky, napr.

(4-20) ki1 = go3sin©cosdp
. sin ©
(4-21) kio = —(g182cos¢+ ggzsing)——
823
. sin ©
(4-22) kiz = —(gig3cos¢ — ggrsing) 2

© Spocteme rychlosti po srazce (zdkon zachovani hybnosti a energie)

mp

(4-23) Vi = vi— m (g(1 —cos®)+ k1))
(4-24) v = w4+ ﬁ (g(1 — cos©) + k)
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Priklady vyuziti Monte Carlo simulaci v nizkotlakém
plazmatu
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Simulace transportu elektronii v elektrickém a
magnetickém poli

NH, NUCLEAR
Lﬁ INSTRUMENTS
15 & METHODS
;ﬁ% IN PHYSICS
RESEARCH
ELSEVIER Nuclear Instruments and Methods in Physics Research A 421 (1999) 234240 —SectonA__

Monte Carlo simulation of electron drift and diffusion in counting
gases under the influence of electric and magnetic fields

S.F. Biagi

Department of Physics, Oliver Lodge Laboratory, The University of Liverpool, Liverpool L69 7ZE, UK

Received 20 July 1998; received in revised form 26 August 1998

® Reseni Boltzmannovy rovnice (jiny p¥istup nez Bolsig+)

® Vypocet mobitity a koeficienty difuze v zavislosti na E/N
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Simulace sekundarnich elektronli v magnetronovém vyboji

Monte Carioc simulation of ionization in a magnetron plasma

J4.E. Miranda, M. J. Goeckner, ). Goree, and T.E. Sheridan
Department of Physics and Astronomy, The University of fowa, Towa City, lowa 52242-1410

(Received 22 August 1989; accepted 20 November 1989)

A Monte Carlo simulation of electrons emitted from the cathode of a planar magnetron is tested
against experiments that were reported by Wendt, Lieberman, and Meuth [J. Vac. Sci. Technol.
A 6, 1827 (1988)] and by Gu and Lieberman [J. Vac. Sci. Technol. A 6, 2960 (1988)1].
Comparing their measurements of the radial profile of current and the axial profile of optical
emission to the ionization profiles predicted by the model, we find good agreement for a typical
magnetic field strength of 456 G. We also find that at 456 G the product of the average number of
ionizations () and the secondary electron emission coefficient  is ~ 1. This indicales that
secondary emission contributes significantly to the ionization that sustains the discharge. A1 171
G, however, (N, )y <1, revealing that cathode emission is inadequate to sustain a discharge at a
low magnetic field.

® Vypoclet poctu iontli generovanych sekundarnimi elektrony v
magnetickém poli magnetronu

® Vliv intenzity magnetického pole
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Simulace sekundarnich elektronl a iont v magnetronu

IEEE TRANSACTIONS ON PLASMA SCIENCE, VOL. 19, NO. 2, APRIL 1991

Monte Carlo Simulation of
Ions in a Magnetron Plasma

Matthew J. Goeckner, John A. Goree, and Terrence E. Sheridan, Jr.

Abstract— A simulation of ion dynamics in a planar magnetron dis-
charge is performed using separate three-dimensional Monte Carlo codes
for the electrons and ions. First, to predict the ionization sites, the
orbits of energetic electrons are simulated for prescribed dc electric and
magnetic fields, subject to collision with neutrals at random intervals.
In the second code the predicted sites are used as the starting positions
of ion trajectories. The ion trajectories are followed taking into account
collisions with neutrals, turbulent electric fields, and the dc fields. We
report results for ion impact on the cathode and substrate anode surfaces
(energy, angle, and spatial distribution) and ion parameters in the plasma
(density, drift velocity, random energy, and transit time). To test these
results we compare them to several p ly reported experiments, and
in most cases find good t. These simulation methoeds not only
are useful for gaining an understanding of magnetron plasma operation,
but may also aid in designing magnetrons.
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Simulace

sekundarnich elektront a iontl v

magnetronu

4 T T — -
relative ionization ion simulation: case 3
event density
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Fig. 11. [lonization event density contours. This data from the electron
i ion shows that the ioni events are dnearr = 1.7 em,
z=0.25 cm, which is closer to the cathode than the ion density peak in
Fig. 10. This difference is attributable to the transit time of the ions, which is

longer in the presheath (z > 0.5 cm) than in the cathode sheath.

Fig. 4. Energy distribution of ion impact at the cathode. A large fraction
of the ions are born in the sheath or lose energy in a collision; these strike
the cathode with less than the maximum energy. The mean impact energy is
293.02 = 1.34 ¢V for a cathode bias of —400 V.
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Transport atomid v magnetronovém vyboji

VACUUM

LAFACEEVCINERNG SUBACE NTRULENTATION

PERGAMON Vacuum 52 (1999) 427434

Three-dimensional Monte Carlo simulation of sputtered atom
transport in the process of ion-plasma sputter deposition of
multicomponent thin films

P.K. Petrov®*, V.A. Volpyas®, R.A. Chakalov®

* Department of Electron Ion and Vacuum Technology, Electrotechnical Unitersity, 5, Prof. Popov Str., 197376 St. Petersburg, Russia
® Institute of Electronics, Bulgarian Academy of Sciences, 72, Tzarigradsko Chaussee, 1784 Sofia, Bulgaria

Received 30 December 1997: accepted 3 July 1998

Available online at www.sciencedirect.com
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Beam Interactions
with Materials & Atoms

ELSEVIER Nuclear Instruments and Methods in Physics Research B 243 (2006) 313-319 [
www.elsevier.com/locate/nimb

Monte Carlo simulation of the transport of atoms in DC
magnetron sputtering

S. Mahieu *, G. Buyle. D. Depla, S. Heirwegh, P. Ghekiere, R. De Gryse

Ghenr University, Department of Solid State Sciences, Krijgslaan 281/S1, %000 Ghent, Belgium

Received 13 July 2005; received in revised form 5 September 2005
Available online 9 November 2005
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Vyuziti v hybridnich modelech

| ve vybojich, které Ize dobfe (vétsinové) popsat pomoci fluidniho modelu
je nutné sledovat energetické Castice, napf. sekundarni elektrony, ionty.
Pak mluvime o hybridnim modelu kombinujicim vice simulacnich metod.

Simulace obsahuje periodicky se opakujici kroky

@ Monte Carlo — transport rychlych &astic (elektrony ionty) +
prostorové rozlozeni jejich reakci

® Fluidni model — transport tézkych ¢astic a pomalych elektrond +
elektrické pole

Mark J Kushner. “Hybrid modelling of low temperature plasmas for fundamental investigations and equipment design". In: J
Phys. D: Appl. Phys. 42.19 (2009), s. 194013. 1ssN: 0022-3727. DOI: 10.1088/0022-3727/42/19/194013
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Program SIMTRA

Simulation of Metal Transport
http://draftugentbe.webhosting.be/index.php?p=137

Simulace transportu rozprasenych atomi v magnetronovém vyboji

Predpoklada konstantni koncentraci pracovniho plynu v komote

Vyhody: grafické uzivatelské rozhrani, definice prakticky libovolné geometrie
komory

Nevyhody: netiplnd dokumentace, konstantni koncentrace pracovniho plynu,
pouze jeden rozprasovany terovy material

Vystupy: pocet atom( dopadlych na ,substrat”, dhlové a energiové rozdéleni
atomi a dalsi
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Ulohy k procvieni

2]

Nainstalujte (rozbalte) si program SIMTRA. Seznamte se s grafickym
uzivatelskym rozhranim. V adresati programu je dispozici manudl v pdf a
vzorové vstupni soubory.

V programu vytvorte véalcovou komoru (polomér 20 cm, délka 30 cm).
Pracovni plyn je Ar o tlaku p. Do komory umistéte kruhovy magnetron (staci
povrch — teré) o poloméru 6 cm. Rozprasovany materiél terle je hlinik, jako
profil rozprasovani pouzijte ptilozeny soubor racetrackGaussian6cm.txt. Ve
vzdalenosti x od tere umistéte kruhovy substrat o poloméru 3 cm. Ostatni
parametry vypoctu zvolte dle vlastniho uvézeni.

Vyberte si jednu z nasledujicich variant:

a) pro konstantni tlak Ar, p =1 Pa, méfite vzdalenost teré—substrat, x, v
rozmezi 5 — 20 cm.
b) rpo konstantni vzdalenost teré—substrat, x = 10 cm, méite tlak Ar, p,
v rozsahu 0.5 — 5 Pa
a provedte alespon 5 vypoctil ve vybrané sérii.

Pro kazdou variantu urcete podil atom( Al, které dopadnou na substrat, z
celkového poctu rozprasenych atomi. Ziskanou zavislost znazornéte graficky.
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5 Particle in Cell/Monte Carlo simulace

@ Teorie
@® Aplikace, software

© Cviceni — ukazka programu XOOPIC
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Motivace

V Gvodni prednasce jsme nastinili, co vSe je potreba vzit v Gvahu pfi
sestaveni simulace plazmatu — zejména pohyb ¢astic, interakce v objemu a
na povrsich, elektromagnetrické pole.

Dosud jsme popisovali metody, které obvykle fesSily pouze ¢ast celého
problému, napf. pouze pohyb jednoho typu ¢astic (single particle Monte
Carlo), rozdélovaci funkci elektrond, nebo fesily tlohu komplexné, ale se
znaénym zjednodusenim urcitych detaildi (globalni modely, které neberou v
potaz prostorové rozlozeni ¢astic).

Cilem je samozfejmé ziskat co nejpresnéjsi a nejucelenéjsi popis (model)
plazmatu. V této prednasce ukdZzeme metodu Particle In Cell/Monte Carlo
(PIC/MC, nebo jen PIC), kterad popisuje plazma ucelené (v angl.
self-consistent simulation). Pfitom by mélo byt i vidét, ze tato metoda je
oproti predchozim vyrazné vypocetné naroCnéjsi a nelze ji tedy univerzalné
pouzit na vSechny feSené problémy.
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Charakteristika metody

® Reseni Boltzmannovy rovnice pro nabité ¢astice spolu s rovnicemi pro
elmag. pole

¢ Diskretizace pomoci souboru ,virtudlnich” &astic (superparticles) —
stejné jako u DSMC metody

® Statisticky popis interakci metodou Monte Carlo
e Redeni elektromagnetického pole

- Elektrostaticky pripad: B konstantni, E z Poissonovy rovnice
- Elektromagneticky ptipad: vypocet Ei B

Vice informaci:

C K Birdsall. "Particle-in-cell charged-particle simulations, plus Monte Carlo
collisions with neutral atoms, PIC-MCC". In: |IEEE Trans. Plasma Sci. 19.2
(1991), s. 65-85. 1ssN: 0093-3813. por: 10.1109/27.106800

C K Birdsall a A B Langdon. Plasma physics via computer simulation. Bristol:
IOP Publishing, 1991
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Vypocetni sit

Sit se vyuziva pro vypocet
hustoty naboje p a proudové
hustoty J

Nabita Castice v bunce prispiva
svym nabojem k okolnim uzldm
sité

p a J vystupuji v
(Maxwellovych) rovnicich pro
vypocet Ea B

Sila pisobici na nabitou ¢astici
se interpoluje z hodnot pole na
okolnich uzlech sité
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Algoritmus metody

‘ vytvoreni pocatecniho rozlozeni ¢astic

(% Veastioo

v

prepocet naboje ¢astic na sitové uzly

/> ‘ x, v)easn_e> (P, J)sl't’

interakce a okrajové podminky

(x, v)ééslic_e> O V) to

reseni elektrického pole

4 (P, J)slf - (E, B)sit‘
‘ pohyb &astic J
(F)esas«ige> (6 Veagico
& interpolace elmag. pole na ¢astice
(E, B)sif = (F)ééstioe
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Algoritmus metody

® Soubor N &astic pro kazdy simulovany typ (parametry m, q), matice
riav;

® Matice pj, Ej, B; pro uzly sité
® Cyklus vypoctu se opakuje s konstantnim ¢asovym krokem At

® |nterakce Castic mezi sebou nebo s homogennim pozadim jsou reseny
metodou MC stejné jako Monte Carlo simulaci (viz prednaska 4)
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Integrace pohybovych rovnic

e Stejny problém u vSech &asticovych metod

(5-1) mi% = q[E(r;) + vi x B(r;)]
(5-2) T

¢ U PIC potfebujeme rychly algoritmus, Casovy krok je maly (viz
frekvence plazmatu), naroky na pamét relativné vysoké — staci
metoda nizkého Fadu

e Napriklad leap-frog method

—
VELOCITY
Void Vew
]
POSITION
Xold Xnew fime
0
Foia Frew
-A.! +ﬂ +
-3 t 1 t+4t
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Reseni rovnic elektromagnetického pole

V elektrostatickém pFipadé pouze Poissonova rovnice

(5-3) V2p=-L
€0

Numerické feSeni na vypocetni siti (jeji uzly) lze realizovat riznymi
metodami, napf. metoda konecnych diferenci, metoda koneénych prvki,
rychld Fourierova transformace (FFT).

Ptiklad konecnych diferenci v 1D

~ bj-1 —2¢0j+djr1 _ pj 0
(5-4) (Ax)? e

P G,
¢
'

R
R R
—_——
—

)

5 Particle in Cell/Monte Carlo simulace Teorie 5-8



Interpolace veli¢in mezi Casticemi a uzly sité

Pro vypocet elmag. pole je potfeba prepocitat prispévky naboje
jednotlivych &astic na uzly sité.

Nejcastéji se pouziva linedrni interpolace na ukolni uzly — v 1D pripadé

naznaceném niZe Castice na pozici x; pfispivad svym nabojem na dva okolnf{
uzly Xj a Xjr1 Gmérné tomu, jak je je k nim blizko. Castice Ize chapat jako

oblaky naboje s rozmérem Ax.

(Oll

|
. 1

/o) / Vo

/1/,|/L//

X X 1
1 i z

J
!
!
!
!
|

)

UNIFORMLY
CHARGED CLOU/

//ﬁ:’//

()] ny(x;) |
| I |
1 5 |
|

5

X
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Interpolace veli¢in mezi Casticemi a uzly sité

Pti integraci pohybovych rovnic pro ¢astice naopak potrebujeme hodnoty
elektrického pole spocitané na uzlech sité interpolovat do mista, kde se
nachazi Cistice. Opét se pouziva nejCastéji linearni interpolace.

Pro 1D ptipad, kdy Castice i je na souradnici x;, uzly sité maji souradnice
Xi(j=1,2,...,N) aplati Xj; < x;i < Xj31 a Ax = Xjp1 — X

® |inearni interpolace naboje Castic na okolni uzly sité

X'+]_ — Xj
(5_5) q = qC#

xi — X;
(5-6) di+1 = dc IAXJ

® |inearni interpolace elektrického pole na pozici Castice

X'+1 — X Xj — X
5-7 E(x)) =~ E; + TEiiq
(5-7) (x) = T+ 2Tk,
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Stabilita a presnost algoritmu

® Omezeny pocet Castic v bunce sité a omezend velikost bunky vede na
nepresnosti — numericky Sum

® Sumu se nelze vyhnout, ale musi byt rozumné maly — pozadavky na
pocet Castic v bunce, velikost buniky a ¢asovy krok

e Béhem simulace se z principu algoritmu nezachovava celkova energie
¢astic — tzv. numerické zahtivani (angl. numerical heating)
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Stabilita a presnost algoritmu — limity metody

® Algoritmus leap-frog pro integraci pohybovych rovnic je stabilni pro
wAt < 2, kde w je nejvyssi frekvence Castic v plazmatu (plazmova frekvence
Wpe pripadné gyraéni frekvence we.)

® Rozumni volba pro minimalni kumulaci nepresnosti je
(5-8) wAt=~0.2

o Castice by nemély béhem jednoho cyklu preskodit vice bunék, to vede na
numerické zahfivani

V,‘At <

(5-9) Ax —

1

® Sit musi byt dostate¢né jemna abychom mohli rozlisit prostorové zmény
potencidlu (napf. ptielektrodové oblasti)

(5-10) Ax< Ap
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Stabilita a presnost algoritmu — limity metody

Plazmova frekvence

2 2
(5-11) Wpe = (e%) x nt/?

Debyeova délka

coks Te \ /2 —1/2
(5-12) ADe = ( e2nee> x ng*/

Zavér: S rostouci koncentraci plazmatu vyrazné rostou vypocetni naroky —
je nutno zmensSovat velikost sité i zkracovat Casovy krok.
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Priklady vyuziti metody v praxi

e Studium fundamentalnich proces( v plazmatu — viny v plazmatu,
nestability

® |nterakce laser-plazma

® Urychlovani elektron(i a iont(

® |onosféra, plazma ve vesmiru

® \/yboje za sniZzeného tlaku — vypocetni naroky limituji velikost
simulované oblasti
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Simulace dc magnetronového vyboje

2 Vacuumivolume 47/numbers 6-8/pages 1031 to 1033/1996
P Copyright @ 1996 Elsevier Science Ltd
ergamon Printed in Great Britain. All rights reserved

0042-207X/96 $15.00+.00
PIl: S0042-207X(96100118-2 *

Detailed structure of dc glow discharges — effects of
pressure, applied voltage, and y-coefficient

K Nanbu and J Kageyama, Institute of Fluid Science, Tohoku University Sendai 980-77, Japan

By use of the Particle-in-Cell/Monte-Carlo method, structures of dc glow discharges in argon are examined
for p, fgas pressure) =26-74 mTorr, V, (applied voltage) =500-1000 V, and y (secondary electron emission
coefficient) =0.1-0.3. A self-consistent simulation is performed by using a set of the most accurate collision
cross sections. Recourse to approximations and assumptions that are not necessarily valid is avoided as far
as possible, The effects of p,, V, andy on the discharge are systematically examined. In the bulk plasma there
do exist high-energy beam electrons. Although the number of these electrons is very small, their contribution
to the mean electron energy is appreciable. A time-independent spatial oscillation of plasma density is found
for some discharge conditions. For the same conditions similar oscillation of mean ion velocity and excitation
rate are observed. Copyright @ 1996 Elsevier Science Ltd.
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Simulace dc magnetronového vyboje

Summary: A 2d3v numerical model of a DC spuiter
magnetron is presented. The model is fully self-consistent
and kinetic. Based on the Particle-in-Cell/Monte Carlo
Collisions technique it includes modules for the gas heating
and the diffusion transport of the sputtered atoms. An external
electric circuit is incorporated to achieve the calculation of
the cathode voltage in a self-consistent manner, as well as the
simulation of the constant current regime. The model is
applied to a laboratory magnetron operated in argon.

Calculated distribution of the electdic potential, V, at p=
10 mTorr. The white line corresponds to V=0V,

PIC — MCC Numerical Simulation of a DC
Planar Magnetron

Ivan Kolev,* Annemie Bogaerts

Research group PLASMANT, Department of Chemistry, University of Antwerp, Univemiteitsplein 1, 2610 Wilrijk, Belgium
E-mail: ivan.kolev@ua.ac.be
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Software

Komer<nfi

® VSim — https://www.txcorp.com/

® LSP — http://www.lIspsuite.com/LSP/index.html
Volné dostupné

e XOOPIC, XPDP - Plasma Theory and Simulation Group, University
of Berkeley, http://ptsg.egr.msu.edu
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XOOPIC

Objektové orientovany PIC/MC software

2d3v — pouze 2d geometrie (plosna nebo valcové symetricka), ale
rychlosti ve 3d

Elektrostaticka i elektromagneticka varianta

Real-time graficky vystup
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Cviceni

Prakticka ukazka feseni tloh v programu XOOPIC

Svazek elektrond (pohyb v magnetickém poli)

Ambipolarni difuze ve valcové geometrii

DC doutnavy vyboj

RF doutnavy vyboj
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