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Plzeň 2017/2018



Prohlášeńı
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Abstrakt

Tato práce se zabývá simulaćı transportu neutrálńıch částic v magnetro-
nových výboj́ıch za ńızkých tlak̊u. Zkoumá procesy v prostoru zadané geome-
trie a popisuje chováńı pracovńıho plynu během rozprašováńı kovového terče.
V práci je shrnuta teorie magnetronového naprašováńı a numerické metody
Direct Simulation Monte Carlo a popsán princip a možnosti použitého pro-
gramu, který implementuje tuto metodu. Jsou provedeny simulace rozprašová-
ńı titanu v argonové atmosféře při konstantńım i pulzńım výbojovém proudu.
Je vypoč́ıtán celkový tok atomů terčového materiálu na substrát a rozdělovaćı
funkce jejich energie. Diskutován je vliv fyzikálńıch veličin tlaku pracovńıho
plynu a výbojového proudu a citlivost výsledk̊u na vybraných parametrech
numerického modelu.

Kĺıčová slova: magnetronové naprašováńı, metoda Direct Simulation
Monte Carlo, transport rozprášených atomů, zřed’ováńı
pracovńıho plynu

Abstract

The main subject of this thesis is a simulation of transport of neutral par-
ticles in magnetron discharges at low pressure. It focuses on processes in the
specified geometry and describes interaction of argon process gas with the
sputtered metal. The theory of magnetron sputtering and of the Direct Si-
mulation Monte Carlo numerical method is described. A computer program
implementing this method is used for simulations of sputtering of a titanium
target in argon atmosphere by constant and pulsed discharge currents. The
total flux of atoms onto a substrate and their energy distribution is calcula-
ted. The effect of argon pressure and discharge current, as well as the effect
of selected parameters of the numerical model are discussed.

Keywords: magnetron sputtering, method of Direct Simulation Monte
Carlo, transportation of sputtered atoms, dilution of the wor-
king atmosphere
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9 Seznam použité literatury 47

5



1 Úvod

Studium tenkých vrstev je d̊uležitou součást́ı moderńı fyziky. Využ́ıvaj́ı
se k povrchovým úpravám, kde tenká, řádově nano- až mikrometry, nanesená
vrstva dodá p̊uvodńımu materiálu nové vlastnosti.

Užit́ı tenkých vrstev zasahuje do mnoha oblast́ı od stroj́ırenstv́ı, kde je po-
žadována zvýšená tvrdost a odolnost proti otěru (např. u řezných nástroj̊u)
či odolnost vysokoteplotńı u turb́ınových lopatek či leteckých komponent̊u,
přes dekoračńı materiály a energetiku v podobě kontakt̊u v polovodič́ıch až
po reflexńı a antireflexńı vrstvy v optice.

Jednou ze základńıch metod depozice tenkých vrstev je magnetronové
naprašováńı. To patř́ı mezi PVD (Physical Vapor Deposition) metody a využ́ı-
vá dopadu urychlených iont̊u na terč, jehož atomy jsou rozprášeny a následně
nanášeny na připravený substrát. Dı́ky využit́ı vyšš́ıch energíı částic (oproti
jiným PVD metodám) je možné pracovat za nižš́ıch teplot. Daľśı výhodu pak
představuje vyšš́ı variabilita při ovlivňováńı struktury rostoućı vrstvy.

Původńı naprašovaćı proces byl znám již ve druhé polovině 19. stolet́ı,
rozprašovaćı zař́ızeńı zvané magnetron se však objevilo až kolem roku 1970.
Na ten o 15 let později navázal objev nevyváženého magnetronu, jenž spustil
masivńı vlnu zájmu o tuto technologii. Značné pozornosti se dostalo reak-
tivńımu magnetronovému naprašováńı, kde využit́ı reaktivńıho plynu umožňu-
je jednodušš́ı tvorbu tenkých vrstev ze sloučenin. Daľśı posun technologie
pak na přelomu tiśıcilet́ı zaručilo zavedeńı pulzńıho magnetronového naprašo-
váńı (HiPIMS – High-power impulse magnetron sputtering). To pracuje s vy-
sokou hustotou plazmatu v oblasti terče, jež roste úměrně s rostoućım výko-
nem zdroje. Nežádoućı jevy v podobě táńı terče a nedostatečného chla-
zeńı zdroje pak kompenzuje právě pulzńım charakterem dodávaného výkonu.
Výsledkem je vysoký stupeň ionizace, jež se kladně odráž́ı na zvýšeńı kvality
povrchu deponované vrstvy se zvýšenou schopnost́ı adheze.

Tato práce se zabývá simulaćı transportu rozprášených atomů v magne-
tronových výboj́ıch, primárně pak přenosem neutrálńıch atomů rozprášených
na substrát. Ćılem je vytvořeńı simulace, která umožńı určit množstv́ı a ener-
gie částic dopadaj́ıćıch na substrát, a to v závislosti na parametrech procesu
(resp. jeho modelu). Těmito parametry jsou kupř́ıkladu materiál terče, pra-
covńı tlak a typ srážkového modelu. Zat́ımco množstv́ı dopadaj́ıćıch částic lze
relativně snadno určit z měřeńı depozičńı rychlosti vrstev, měřeńı energiového
rozděleńı dopadaj́ıćıch částic je mnohem složitěǰśı a časově náročněǰśı. Z poč́ı-
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tačové simulace taktéž źıskáme informace o rozložeńı částic v celém objemu
vakuové komory. Informace źıskané ze simulaćı přispěj́ı k pochopeńı pro-
ces̊u ve výboji a umožńı tak lépe navrhnout podmı́nky pro vytvořeńı vrstvy
požadovaných vlastnost́ı.

Modelováńı pohybu a interakćı částic má pravděpodobnostńı charakter.
K jeho popisu je použita metoda Monte Carlo (MC). Jedná se o numerickou
metodu s historíı sahaj́ıćı až do druhé poloviny 18. stolet́ı, jež se využ́ıvá
k popisu stochastických jev̊u. Z rozličných MC metod slouž́ıćıch k simu-
laci transportu částic je pak použita metoda Direct simulation Monte Carlo
(DSMC).
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2 Současný stav problematiky

Deponované tenké vrstvy na substrátu je třeba chápat jako jeden ce-
lek, nebot’ svých fyzikálně-chemických vlastnost́ı tenká vrstva dosahuje právě
až ve spojeńı s daným substrátem. Na tyto vlastnosti má kromě zvolené kom-
binace substrát-vrstva vliv i mı́ra adheze vrstvy k substrátu.

2.1 Zp̊usoby depozice tenkých vrstev

Mezi základńı metody nanášeńı tenkých vrstev patř́ı CVD (Chemical
Vapor Deposition) a PVD (Physical Vapor Deposition) metody. Primárńım
rozd́ılem mezi CVD a PVD je odlǐsný zp̊usob zisku nanášených částic. Me-
tody CVD využ́ıvaj́ı chemických proces̊u v objemu plazmatu za vysokých
teplot (950 – 1050 ◦C) a jsou výhodné pro tvorbu silných vrstev, vynikaj́ı svou
odolnost́ı v̊uči opotřebeńı a vysokou adheźı [1]. Výhodou jsou také poměrně
ńızké pořizovaćı a provozńı náklady.

Druhý zp̊usob depozice vrstev představuj́ı PVD metody. Jejich fyzikálńı
podstatou je vypařováńı nebo rozprašováńı materiálu za př́ıtomnosti ńızkého
tlaku. Oproti CVD metodám jsou jej́ımi hlavńımi přednostmi nižš́ı požadova-
ná teplota, malá a homogenńı tloušt’ka vrstvy a v neposledńı řadě také
prakticky nulový ekologický dopad, kdy se při procesu depozice neuvolňuj́ı
žádné toxické látky. Jednou z hojně už́ıvaných PVD metod je magnetronové
naprašováńı. Dı́ky využit́ı magnetronu je možné udržovat výboj při nižš́ım
napět́ı i tlaku, přičemž energie částic je oproti jiným PVD metodám řádově
vyšš́ı. Výsledná vrstva je tak deponována rychleji a je prvkově čistš́ı [2]. Nav́ıc
lze pomoćı předpět́ı na substrátu taktéž ř́ıdit množstv́ı energie dopadaj́ıćıch
částic na vrstvu a v rámci pr̊umyslového využit́ı lze povlakovat i větš́ı plochy
[1, 2, 3].

2.2 Magnetronové naprašováńı

Magnetronové naprašováńı se řad́ı mezi PVD metody, kdy se pevný ma-
teriál přeměňuje na plyn. Částice tohoto plynu poté kondenzuj́ı na substrátu
a tvoř́ı tak požadovanou vrstvu [1]. K uvolněńı atomů z pevného terče je za-
potřeb́ı energie, jej́ımž primárńım nositelem jsou v daném př́ıpadě (namı́sto
vysoké teploty) ionty pracovńıho plynu, kterým je vakuová komora naplněna.
Před rozprašovaným terčem se vytvoř́ı plazma a vlivem záporného napět́ı
na terči se kladné ionty urychluj́ı, na tento terč dopadaj́ı a předaj́ı zde část
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své kinetické energie. Pokud je energie dostatečně velká k překonáńı povr-
chové vazby, dojde k vyražeńı atomu z terče. Ten následně procháźı výbojem
a dopadá na substrát, kde vytvář́ı tenkou vrstvu. Obecně lze rozprašovat
libovolný materiál, jehož tenze par (čili nejnižš́ı tlak, za něhož může látka
existovat v kapalném nebo pevném stavu za dané teploty) je dostatečně ńızká
na to, aby mohl být vložen do vakua. V praxi jsou však preferované konkrétńı
prvky, kupř́ıkladu Cu, Ti, Al, W, Mo, Cr či Si.

Kromě samotných atomů terče mohou být vyraženy taktéž sekundárńı
elektrony. V př́ıpadě magnetronového naprašováńı je pak za pomoci perma-
nentńıho magnetu či elektromagnetu vytvořeno před rozprašovaným pevným
terčem magnetické pole (jak ukazuje obr. 1), jež zachycuje jednotlivé elek-
trony a zakřivuje jejich dráhu [2]. Tyto elektrony se pohybuj́ı po šroubovićıch
podél siločár v bĺızkosti katody, č́ımž se krom dráhy letu prodlužuje taktéž
doba jejich setrváńı v oblasti výboje. Dı́ky tomu se zvyšuje pravděpodobnost
ionizace daľśıch atomů, docháźı ke zvýšeńı proudu iont̊u bombarduj́ıćıch terč
a v d̊usledku toho k vyšš́ı rychlosti samotné depozice. To vše při relativně
ńızké požadované teplotě pracovńıho plynu (150 – 500 ◦C) [3].

Obrázek 1: Schematické znázorněńı magnetronu. Převzato z [4].
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2.2.1 Vyvážený a nevyvážený magnetron

Magnetické pole, jež má kĺıčový vliv na parametry depozice, je vytvářeno
dvojićı magnet̊u kruhového tvaru. Prvńı magnet je umı́stěn uprostřed terče,
druhý pak na jeho vněǰśı hraně. V závislosti na tom, zda-li vnitřńı a vněǰśı
magnet vytvář́ı stejně silné magnetické pole, děĺıme magnetrony na vyvážené
(CM - Conventional magnetron) a nevyvážené (UM - Unbalanced magne-
tron). V př́ıpadě vyváženého magnetronu, kdy vněǰśı i vnitřńı magnet tvoř́ı
stejně silná magnetická pole, je hustota plazmatu vysoká primárně v oblasti
kolem terče [5]. To umožňuje použit́ı substrátu se zvýšenou teplotńı citli-
vost́ı, jelikož kolem něj je hustota plazmatu ńızká. U nevyváženého magne-
tronu je vždy jeden ze dvou magnet̊u silněǰśı. Typicky se pak jedná o magnet
vněǰśı, což zp̊usobuje zvětšeńı oblasti hustého plazmatu až k substrátu, č́ımž
se zesiluje iontový tok na substrát [2]. Schematické znázorněńı obou př́ıpad̊u
je vidět na obr. 2.

Obrázek 2: Schematické znázorněńı vyváženého a nevyváženého magnetronu (se sil-
něǰśım a slabš́ım vnitřńım magnetem). Převzato z [2].

2.2.2 Reaktivńı naprašováńı

Jednou z velice obĺıbených technik depozice tenkých vrstev se specifickými
vlastnostmi je reaktivńı naprašováńı. Jeho principem je proces rozprašováńı
kovového terče za př́ıtomnosti reaktivńıho plynu (RG - Reactive gas), na sub-
strátu pak vznikaj́ı sloučeniny jako oxidy, nitridy, karbidy či fluoridy [5]. Re-
aktivńı plyn reaguje jak s rozprášeným materiálem, tak se samotným terčem.
V závislosti na pr̊utoku reaktivńıho plynu ve vakuové komoře prob́ıhá reak-
tivńı magnetronové naprašováńı v kovovém, přechodovém nebo reaktivńım
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módu. Jednotlivé módy jsou charakterizovány r̊uzným stupněm pokryt́ı terče
sloučeninou. V kovovém módu je terč kovový. Při zvýšeńı pr̊utoku reaktivńıho
plynu docháźı k pokryt́ı terče sloučeninou a výboj přecháźı do reaktivńıho
módu. Při následném sńıžeńı pr̊utoku reaktivńıho plynu dojde k postupnému
očǐst’ováńı terče a návratu do kovového módu [5]. Přechod mezi těmito módy
se vyznačuje hysterezńım chováńım, viz obr. 3.

Přechod do reaktivńıho módu má za následek pokles rozprašovaćıho výtěž-
ku, jelikož čistý materiál má rozprašovaćı výtěžek vyšš́ı než sloučenina. Hys-
terezńı jev tak vede k poklesu depozičńı rychlosti a vnáš́ı do celého procesu
nestabilitu, je tud́ıž nežádoućı a snaž́ıme se o jeho eliminaci. Toho se v praxi
dosahuje bud’to vysokou čerpaćı rychlost́ı nebo omezeńım toku reaktivńıho
plynu na terč jeho pulzńım napouštěńım do komory, k čemuž je zapotřeb́ı za-
vedeńı zpětnovazebného ř́ızeńı zajǐst’uj́ıćı správné nastaveńı těchto parametr̊u
[5].

Obrázek 3: Znázorněńı a) závislosti depozičńı rychlost aD na pr̊utoku reaktivńıho plynu
ΦRG a b) závislosti tlaku reaktivńıho plynu pRG na pr̊utoku reaktivńıho plynu ΦRG.
Převzato z [5].
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2.2.3 Parametry depozice

Primárńım ćılem depozice tenkých vrstev je tvorba vrstev daných fy-
zikálńıch a chemických vlastnost́ı. Z toho d̊uvodu je žádoućı co možná největš́ı
variabilita jednotlivých fyzikálńıch parametr̊u celého procesu naprašováńı.
Hodnoty indukce magnetického pole se typicky pohybuj́ı v rozmeźı 300 –
500 G v závislosti na použitých magnetech a úroveň (poměr) vyvážeńı se
v praxi koriguje nastavitelnou vzdálenost́ı od terče. Tlak pracovńıho plynu
čińı řádově desetiny až jednotky pascal̊u. Limituj́ıćım faktorem jsou na jedné
straně podmı́nky výboje, kdy při malém tlaku docháźı k nedostatečnému
množstv́ı srážek elektron̊u a nelze zapálit výboj. Na straně druhé pak žádoućı
vyšš́ı energíı deponovaných částic, která se s rostoućım množstv́ım srážek
rozprášených atomů snižuje. Napět́ı pro výboj se typicky nastavuje mezi
300 a 700 V, tloušt’ka terče pak v řádech jednotek milimetr̊u. Rychlost de-
pozice je dána primárně rychlost́ı odprašováńı, která je úměrná proudové
hustotě (resp. proudu) na terč. Už́ıvané proudové rozpět́ı je značně velké
(desetiny až deśıtky ampér) a jeho konkrétńı hodnoty se odv́ıjej́ı od velikosti
terče a kontinuálńıho či pulzńıho charakteru magnetronového rozprašováńı.
Odprašováńı terče je nestejnoměrné a je dáno primárně tvarem magnetických
siločár. Mı́sto největš́ıho výtěžku terče se pak nazývá erozńı zóna. Energie
částic dopadaj́ıćıch na substrát se pohybuje nejčastěji do 100 eV a charakter
deponované struktury je dán taktéž teplotou substrátu, jež zvyšuje mobilitu
částic na jeho povrchu [2, 5].

2.3 Interakce iont̊u s povrchy

Kĺıčovou fáźı depozice metodou magnetronového naprašováńı je inter-
akce iont̊u plazmatu s povrchem pevné látky (terčem). Jednotlivé parametry
této interakce rozhoduj́ı o rozprašovaćım výtěžku a v konečném d̊usledku
o rychlosti depozice tenké vrstvy.

Po dopadu iontu na povrch terče může nastat v́ıce kvalitativně odlǐsných
proces̊u. Za prvé může doj́ıt k odrazu neutralizovaného iontu od povrchu.
V př́ıpadě druhém iont proniká do struktury pevné látky, kde se v d̊usledku
kaskádového srážkového procesu přeměňuje kinetická energie na teplo. V závi-
slosti na srážkách uvnitř pevné látky může (avšak nemuśı) doj́ıt k emisi
sekundárńıch elektron̊u, rozprášeńı atomů či iont̊u materiálu. Nalétávaj́ıćı
iont po předáńı energie z̊ustává zachycen v pevné látce a zp̊usobuje poruchy
krystalové mř́ıže (vakance, intersticiály). Pro odraz/záchyt iont̊u povrchem
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pevné látky plat́ı vztah:
R + η = 1 (1)

kde R představuje koeficient odrazu dopadaj́ıćıch iont̊u a η je koeficient za-
chyceńı iont̊u na povrchu [6]. Suma těchto koeficient̊u dává jedničku, což
znač́ı, že se jedná o jediné dva možné stavy. Experimentálně pak bylo dokázá-
no, že pro inertńı plyny s rostoućı energíı nalétávaj́ıćıch iont̊u roste i koeficient
zachyceńı [7, 8].

2.3.1 Charakteristika režimů interakce

Vztáhne-li se interakce nalétávaj́ıćıch iont̊u na povrch terče k atomovému
č́ıslu Zi a energii těchto dopadaj́ıćıch iont̊u Eion, lze rozlǐsit 5 r̊uzných oblast́ı,
jenž se od sebe kvalitativně lǐśı (viz obr. 4). Oblast A představuje lineárńı
izotropńı kaskádu. Počet vyražených atomů je závislý na množstv́ı předané
energie a mı́stě dopadu iontu. Za předpokladu izotropńıho předáváńı energie
je možno použ́ıt transportńı teorii, jež je základem pro odvozeńı daľśıch teore-
tických vztah̊u. Dı́ky tomu je jedinou oblast́ı, kterou lze efektivně analyticky
zkoumat. Ve všech zbylých oblastech již v d̊usledku porušeńı izotropie (D),
vlivu topologie povrchu (E), složitě vyjádřitelným energetickým ztrátám (C)
či nelineárńım efekt̊um (B) transportńı teorii nelze použ́ıt a jakákoliv simu-
lace systému je tak neúměrně složitěǰśı [6].

Obrázek 4: Schematické znázorněńı kvalitativně odlǐsných oblast́ı interakce nalétáva-
j́ıćıho iontu s povrchem terče v závislosti na atomovém č́ısle Zi a energii dopadaj́ıćıch
iont̊u Eion. Převzato z [6].
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2.3.2 Energiové a úhlové rozděleńı rozprášených atomů

Základńımi parametry interakce iontu s povrchem pevné látky jsou struk-
tura pevné látky (hmotnost jej́ıch atomů a vazebná energie materiálu), dále
pak hmotnost, energie a úhel dopadu nalétávaj́ıćıho iontu. S výjimkou ener-
gie a úhlu dopadu se jedná o parametry dané volbou terče a pracovńıho
plynu. V př́ıpadě magnetronového naprašováńı je nav́ıc nalétávaj́ıćı iont
urychlován elektrickým polem a dopadá tak vždy prakticky kolmo na terč.
Jedinou proměnnou tak z̊ustává energie iont̊u. Definuje-li se bezrozměrná
veličina výtěžek rozprašováńı Y jako počet rozprášených atomů připadaj́ıćıch
na jeden dopadaj́ıćı iont, pak závislost výtěžku rozprašováńı na energii do-
padaj́ıćıch iont̊u (Y = Y (Eion)) bude pro hodnoty Eion < 1 keV přibližně
lineárně rostoućı [8]. V dané oblasti se energie předaná částićım pevné látky
zvyšuje, č́ımž se navyšuje i šance na jejich rozprášeńı. Těmto hodnotám ener-
gie pak odpov́ıdá Sigmund̊uv vztah:

Y =
3α

4π

4mimt

(mi +mt)2

Eion

U0

(2)

kde α je rostoućı monotónńı funkce závislá na mi

mt
, U0 je povrchová vazebná

energie materiálu a mi a mt jsou hmotnosti nalétávaj́ıćıho iontu a atomu
pevné látky [6].

Pro vysoké hodnoty energie Eion je rozprašovaćı výtěžek naopak klesaj́ıćı.
Důvodem je v tomto př́ıpadě to, že nalétávaj́ıćı ionty s velkou energíı pronikaj́ı
př́ılǐs hluboko do struktury látky a atomy, které źıskaly energii od iontu, tak
již nedokáž́ı materiál opustit. Př́ımá závislost výtěžku rozprašováńı na energii
dopadaj́ıćıch iont̊u je dobře patrná z grafu na obr. 5.

Obrázek 5: Znázorněńı závislosti výtěžku rozprašováńı Y na energii dopadaj́ıćıch iont̊u
Eion. Převzato z [6].
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Obecné vyjádřeńı Sigmundova vztahu pro rozdělovaćı funkci rozprášených
atomů v závislosti na jejich energii a směru má tvar:

d3Y

dEd2Ω
= FD

Γλ
4π

1− λ
NCλ

E

E + U3−2λ
0

cos θ (3)

kde Ω je prostorový úhel, E udává energii rozprášené částice a θ úhel,
pod ńımž rozprášená částice vylétává, FD představuje

”
distribučńı poškozeńı“,

λ je mocninný parametr interakčńıho potenciálu částic, N je atomová hus-
tota vzorku a Cλ a Γλ jsou parametry závisej́ıćı na formě přenosu energie
při kolizi částic [8].

Po zobecněńı nahrazeńım konstant v exponentu fitovaćımi parametry c
a a lze po úpravě źıskat vyjádřeńı závislé separovaně na veličinách Ω a E.
Úhlové rozděleńı je závislé na cosinu úhlu θ vylétávaj́ıćıch částic z terče a má
následuj́ıćı podobu:

dY

dΩ
∝ coscθ (4)

kde y je fitovaćı parametr. Pro energie pak má výsledná rozdělovaćı funkce
tvar:

dY

dE
∝ E

(E + U0)a+1
(5)

kde a představuje opět fitovaćı parametr (nejčastěji pro volbu λ = 0 nabývá
hodnoty a = 2) [8].

Pro experimentálńı studium rozprašováńı se využ́ıvaj́ı rozličné metody.
Ty nejobvykleǰśı využ́ıvaj́ı sledováńı změn hmotnosti či tloušt’ky terče, sběr
rozprašovaného materiálu, iontovou mikroskopii či spektroskopickou metodu.
V technické praxi je nejpouž́ıvaněǰśım inertńım plynem argon, a to z d̊uvodu
spojeńı vysokého výtěžku rozprašováńı a cenové dostupnosti [7].

2.4 Interakce atomů plynu

Daľśı neméně d̊uležitou interakćı, ke které při procesu naprašováńı docháźı,
jsou srážky mezi atomy plynu. Atom emitovaný z terče muśı překonat vzdále-
nost mezi terčem a substrátem. Na této cestě může doj́ıt (a zpravidla docháźı)
ke srážkám, a to jak s atomy a ionty pracovńıho plynu, tak s daľśımi rozpráše-
nými částicemi.

Interakce částic je př́ımým d̊usledkem jejich silového p̊usobeńı. Na atomár-
ńı úrovni je toto vzájemné p̊usobeńı vyjádřeno interakčńım potenciálem částic.
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Př́ıkladem budiž Lennard-Jones̊uv potenciál popisuj́ıćı závislost potenciálńı
energie V dvou neutrálńıch částic na vzdálenosti jejich střed̊u r (viz obr. 6).
V ńızkotlakém plazmatu, kde hustota částic neńı př́ılǐs vysoká, lze využ́ıt
předpoklad, že v krátkém časovém intervalu docháźı vždy jen k interakci
dvou částic (binárńı srážky) [9][10].

Obrázek 6: Lennard-Jones̊uv potenciál (závislost interakčńıho potenciálu V částic
na vzdálenosti jejich střed̊u r).

2.4.1 Druhy a parametry binárńıch srážek

Binárńı srážky se rozlǐsuj́ı na pružné a nepružné. Pro dokonale pružné
srážky plat́ı, že jejich celková kinetická energie interaguj́ıćıch částic z̊ustává
konstantńı [10]. Úhel rozptylu Θ (viz obr. 7), jakožto funkce interakčńıho po-
tenciálu a záměrného parametru b tak lze vypoč́ıtat za využit́ı klasické fyziky
pro pohyb hmotných bod̊u v interakčńım potenciálu. Ukazuje se, že v př́ıpadě
pružných srážek klasické výpočty dávaj́ı dobrý soulad se skutečnost́ı [10]. Co
se nepružných srážek týče, zde docháźı k přeměně části kinetické energie
na energii vnitřńı a pro popis interakce je třeba vźıt v úvahu změny v kvan-
tově-mechanické struktuře částic (např. přeměna kinetické energie na po-
tenciálńı při excitaci elektronu).

Jedńım z nejvýznamněǰśıch parametr̊u pro popis binárńıch srážek je účinný
pr̊uřez interakce σ, který představuje plochu zp̊usobuj́ıćı rozptyl svazku nalétá-
vaj́ıćıch částic. Geometrický význam této veličiny je dobře patrný z obr. 7 a
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Obrázek 7: Schematické znázorněńı rozptylu částice po binárńı srážce. Převzato z [10].

pro jeho diferenciálńı tvar plat́ı:

σdif(vr,Θ) =
1

Γ

dNr

d2Ωdt
(6)

kde vr je velikost rozd́ılu rychlost́ı dvou částic, Ω udává prostorový úhel, Γ
označuje tok částic, Nr počet částic rozptýlených pod úhlem Ω a t čas [12].
Celkový účinný pr̊uřez je pak dán vztahem:

σ(vr) = 2π

∫ π

0

σdif(vr,Θ) sin ΘdΘ (7)

Pro pravděpodobnostńı popis srážky je znalost této veličiny žádoućı, ob-
vykle však neńı znám jej́ı diferenciálńı tvar [10].

2.4.2 Modely pružných srážek

Stejně jako v jiných oblastech, při nichž se simuluj́ı reálné děje, je třeba i
zde zavést modely, jež dostatečně věrně popisuj́ı děje reálné, ale zároveň jsou
výpočetně nenáročné. Pro pružné srážky neutrálńıch částic se v literatuře
často zmiňuj́ı následuj́ıćı modely: model tvrdých kouĺı (HS - hard sphere),
proměnných tvrdých kouĺı (VHS - variable hard sphere), proměnných měk-
kých kouĺı (VSS - variable soft sphere) a M1 model [11]. Následuj́ıćı přehled
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zahrnuje vzorce pro celkový účinný pr̊uřez σ a rozptylový úhel Θ v závislosti
na záměrné vzdálenosti b.

V př́ıpadě modelu tvrdých kouĺı je účinný pr̊uřez konstantńı nezávisle
na hodnotě rychlost́ı obou částic, což odpov́ıdá rovnoměrnému rozděleńı
cos(Θ

2
). Jednotlivá vyjádřeńı maj́ı tvar:

σ(vr) = πd2, cos

(
Θ

2

)
=
b

d
, b ∈ 〈0; d〉 (8)

kde d je efektivńı pr̊uměr interaguj́ıćıch atomů a pro model tvrdých kouĺı je
roven součtu poloměr̊u obou částic [9]. Druhým použ́ıvaným modelem je mo-
del proměnných tvrdých kouĺı. Tento model zachovává vyjádřeńı účinného
pr̊uřezu (stejně jako úhlu rozptylu). Účinný pr̊uřez však již neńı konstantńı,
ale s rostoućı rychlost́ı se zmenšuje, konkrétně pak d = dref(

vr,ref
vr

)
ν
, kde indexy

”
ref“ představuj́ı vztažné referenčńı hodnoty. Model proměnných měkkých

kouĺı se od předchoźıch model̊u lǐśı mocninným parametrem β u výpočtu
úhlu rozptylu (přesněji: cos(Θ

2
) = ( b

d
)β), který umožňuje preferenci malých

či velkých úhl̊u rozptylu. Posledńım ze zmı́něných model̊u je M1 model.

Ten představuje modifikaci VHS modelu (dref,M1 =
√

4
3
dref,VHS) a přináš́ı

zpřesněńı makroskopických veličin při zachováńı počtu parametr̊u oproti mo-
delu VHS (např. odvozený koeficient difuze je pro model M1 až o 20%
přesněǰśı než model VHS [11]). Konkrétńı vztah pro celkový účinný pr̊uřez
má podobu:

σ = πd(vr)
2, d(vr) = dref

[(
kBTref

ε(vr)

)ω−1/2
1

Γ(5/2− ω)

] 1
2

(9)

kde dref představuje referenčńı hodnotu efektivńıho pr̊uměru interaguj́ıćıch
atomů, ε(vr) je relativńı kinetická energie interaguj́ıćıch částic, Tref označuje
referenčńı teplotu, kB Boltzmannovu konstantu (kB = 1, 38 · 10−23J · K−1)
a ω je index viskozity [12]. Vyjádřeńı pro úhel rozptylu má pro model M1
lineárńı pr̊uběh:

Θ(b, vr) = π

(
1− b

d(vr)

)
(10)

Uvedené modely představuj́ı vztahy pro diferenciálńı účinný pr̊uřez srážky,
který aproximuje reálnou interakci částic. Daľśı (o něco složitěǰśı možnost́ı)
je vycházet z interakčńıho potenciálu, ze kterého lze odvodit vztah pro di-
ferenciálńı účinný pr̊uřez. V takovém př́ıpadě však výsledkem obvykle neńı
vztah analytický [10][13].
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2.5 Simulace transportu částic

Simulace transportu rozprášených atomů v magnetronovém výboji vyža-
duje v rámci popisu jednotlivých proces̊u (kupř́ıkladu interakćı atomů) sto-
chastický př́ıstup. Jednou z nejrozš́ı̌reněǰśıch skupin metod tohoto typu jsou
metody Monte Carlo (MC).

2.5.1 Metoda Monte Carlo

Jedná se o tř́ıdu numerických metod pro řešeńı úloh pomoćı modelováńı
náhodných veličin a statistického odhadu jejich charakteristik. Slouž́ı k po-
pisu stochastických jev̊u, kdy jednotlivé prvky zkoumaného souboru maj́ı
náhodný charakter, ale z hlediska větš́ıho objemu dat je lze popsat statisticky.
Typickým využit́ım je výpočet složitých určitých integrál̊u, hledáńı řešeńı di-
ferenciálńıch rovnic nebo simulace experiment̊u. Historie MC metody sahá
až do roku 1777, kdy byl poprvé princip této metody použit francouzským
matematikem G. L. L. de Buffonem v rámci řešeńı takzvané Buffonovy úlohy
o jehle. V ńı se snaž́ı o nalezeńı hodnoty č́ısla π na základě pravděpodobnosti
dopadu jehly na některou z narýsovaných rovnoběžek v rovině [14]. MC me-
toda jako taková pak byla formulována ve 40. letech 20. stolet́ı a jej́ımi autory
jsou S. M. Ulam a J. von Neumann, kteř́ı v rámci výzkumu řešili otázku, jaké
procento neutron̊u v určité dávce pronikne nějakou překážkou.

Samotný algoritmus metody MC je dvoukrokový. V prvńım kroku se for-
muluje nová úloha náhodného charakteru, jej́ıž řešeńı je shodné s úlohou
p̊uvodńı. V kroku druhém se pak pomoćı statistických experiment̊u hledá
řešeńı této nové úlohy. To může být založené bud’to na geometrické pravděpo-
dobnosti (např. Buffonova úloha) nebo na odhadu středńı hodnoty náhodné
veličiny (např. výpočty integrál̊u). Geometrická pravděpodobnost uvažuje re-
alizaci náhodných pokus̊u s výstupńı hodnotou 1 (úspěch) nebo 0 (neúspěch).
Výstupńı hodnoty z realizace pokus̊u se sumarizuj́ı a stanov́ı se hodnota
pravděpodobnosti úspěchu. Obecně pak plat́ı, že pro zvýšeńı přesnosti o je-
den řád je nutné zvýšit počet simulaćı alespoň o řády dva [15].

2.5.2 Metoda Direct Simulation Monte Carlo

Při popisu prouděńı plynu za velmi ńızkých tlak̊u nelze použ́ıt tzv. kon-
tinuálńı př́ıstup, ale muśıme pracovat s rozdělovaćı funkćı částic ve fázovém
prostoru. Při numerickém řešeńı těchto úloh je rozdělovaćı funkce aproxi-
mována souborem N simulačńıch částic s danou polohou ri a rychlost́ı vi

14



i-té simulačńı částice. Jedná se tedy o diskrétńı popis hmoty s konkrétńım
vyjádřeńım:

f(t, r,v) ≈
N∑
i=1

δ(ri − r)δ(vi − v) (11)

kde f(t, r,v) je rozdělovaćı funkci částic, r označuje polohový vektor, v vektor
rychlost [9]. Pro zajǐstěńı dostatečné přesnosti výsledk̊u simulace je potřeba
dostatečný počet simulačńıch částic k přesnému vzorkováńı rozdělovaćı funkce.

Jednou z nejvýznamněǰśıch metod použ́ıvanou pro výpočet prouděńı plynu
za velmi ńızkých tlak̊u je metoda Direct simulation Monte Carlo (DSMC).
Ta byla navržena roku 1981 G. A. Birdem a na rozd́ıl od jiných postup̊u již
bere v potaz vzájemné interakce všech simulovaných částic [16]. Oproti me-
todám nezohledňuj́ıćım tyto interakce s sebou nese nevýhodu v podobě vyšš́ı
výpočetńı složitosti, ta je však vyvážena vyšš́ı přesnost́ı výsledk̊u. Primárńım
účelem při návrhu metody DSMC byl popis a simulace prouděńı zředěného
plynu, např. při vstupu kosmických sond do horńıch vrstev atmosféry [17].

Dnes představuje krom jiného velmi užitečný nástroj k modelováńı plaz-
matu v magnetronových výboj́ıch. Jedná se o poměrně mladou discipĺınu
a metoda DSMC v rámci simulaćı dovolila, oproti dř́ıve převažuj́ıćım me-
todám (např. Test Particle Monte Carlo), zachytit zředěńı pracovńıho plynu
před terčem, jež má zásadńı vliv jak na rychlost, tak na charakter depo-
zice tenkých vrstev. To ukazuj́ı kupř́ıkladu výsledky Tsukasa Kobayashiho
et al. [18], jenž se zabýval simulaćı rozprašováńı atomů titanu v argonové
atmosféře. Srovnáńım s dř́ıve už́ıvanými metodami zjistil, že zředěńı pra-
covńıho plynu vede k vyšš́ı rychlosti depozice i lepš́ımu pokryt́ı substrátu.
Stejné problematice se později věnoval např. S. Kadlec [19], jenž roku 2007
publikoval výsledky simulaćı neutrálńıch atomů titanu a argonu v pulzńıch
magnetronových výboj́ıch, kde se plyn vlivem impulz̊u pohybuje ve formě
rázových vln a vede k dočasným změnám hustot a tlaku v komoře. Metoda
DSMC byla využ́ıvána taktéž pro simulace v pr̊umyslovém měř́ıtku [16].

2.5.2.1 Algoritmus simulace

Na začátku simulace dojde k načteńı vstupńıch dat, tj. geometrie si-
mulačńı oblasti, druh a parametry částic a jejich interakćı a počátečńı stav
(poloha r a rychlost v) souboru částic.

Poté je spuštěn cyklus časového vývoje systému během krátkého časového
kroku ∆t. Tento cyklus sestává ze tř́ı krok̊u. V prvńım kroku docháźı k časové
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integraci přes všechny částice, a to na základě předem definovaných pohy-
bových rovnic a bez vlivu interakce částic s povrchy či daľśımi částicemi.
Tyto pohybové rovnice pro částice ve vněǰśım poli jsou výsledkem Lorent-
zovy śıly dosazené do druhého Newtonova zákona. Pro neutrálńı částice je
jejich řešeńım rovnoměrný pohyb po př́ımce, jej́ıž rychlost je mezi dvěma
srážkami konstantńı. Kĺıčovým parametrem při realizaci integrace je délka
časového kroku ∆t, která je z d̊uvodu zvýšeńı efektivity algoritmu v jed-
notlivých iteraćıch proměnná. Délka tohoto kroku je dána pravděpodobnost́ı
srážek částic, kdy se vycháźı z definice srážkového členu v Boltzmannově
rovnici a definice účinného pr̊uřezu. Jej́ı vyjádřeńı nese tvar:

P = ν∆t (12)

kde ν = nσ(vr)vr je frekvence srážek a pro časový krok iterace ∆t plat́ı logická
podmı́nka ∆tν � 1 [10].

V daľśım kroku se, v závislosti na nové poloze částic, vyhodnocuje inter-
akce s povrchy geometrie. Obecně mohou nastat dva př́ıpady, kdy se částice
bud’to absorbuje a jej́ı simulace t́ım konč́ı nebo dojde k jej́ımu odrazu, což
má za následek př́ıslušnou změnu vektoru rychlosti v částice.

Třet́ı krok cyklu představuje realizace objemových srážek mezi částicemi.
Ty se vyhodnocuj́ı pomoćı generátoru náhodných č́ısel tak, aby statistické
charakteristiky interakćı odpov́ıdaly zadanému fyzikálńımu popisu interakćı
danému celkovými účinnými pr̊uřezy σ (viz kap. 2.4.2). Při samotné inter-
akci částic se nejdř́ıve urč́ı náhodný úhel rozptylu Θs(k1), kde parametr ki je
náhodně generované č́ıslo rovnoměrného rozděleńı mezi nulou a jedničkou
(ki = U(0, 1)). Dále se urč́ı vektor roviny srážky k⊥(vr,Θs, φ), přičemž
kĺıčovou roli pro odvozeńı závislost́ı na těchto parametrech představuje sta-
tisticky popsaná veličina záměrného parametru: b =

√
U(0, bmax).

Konkrétně pro model tvrdých kouĺı má vyjádřeńı rozptylového úhlu Θs

tvar:
cos(Θs) = 2k1 − 1 (13)

Pro model M1 pak plat́ı vztah:

Θs = π
(

1−
√
k2

)
(14)

Úhel natočeńı roviny určuj́ıćı pohyb částic během srážky je v př́ıpadě obou
srážkových model̊u rozdělen rovnoměrně (φ = 2πk3) [11]. S využit́ım zákona
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zachováńı energie a zákona zachováńı hybnosti se poté vyjádř́ı vektory rych-
losti po srážce:

v1 = v1 −
m2

m1 +m2

(vr(1− cos Θ) + k⊥) (15)

v2 = v2 +
m2

m1 +m2

(vr(1− cos Θ) + k⊥) (16)

kde vr je rozd́ıl rychlost́ı interaguj́ıćıch částic (vr = v1 − v2) [10].
Celý proces se následně iteruje v čase až do splněńı zastavovaćı podmı́n-

ky, kterou zpravidla představuje celková doba simulace (resp. konečný počet
jejich iteraćı). V pr̊uběhu cyklu docháźı ke statistickému zpracováńı dat, které
představuje hlavńı výstup simulace [9]. Celý algoritmus numerické metody
je pak viditelný na obr. 8.

Obrázek 8: Schematické znázorněńı algoritmu metody DSMC. Převzato z [9].
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3 Ćıle bakalářské práce

1. Prostudovat literaturu týkaj́ıćı se magnetronového naprašováńı a nu-
merické metody Direct Simulation Monte Carlo pro simulaci transportu
částic za ńızkých tlak̊u.

2. Seznámit se s programem pro simulaci transportu částic v magnetro-
nových výboj́ıch vyv́ıjeném na KFY. Navrhnout simulaci rozprašováńı
terče a transportu terčového materiálu na substrát v argonové at-
mosféře.

3. Vypoč́ıtat pod́ıl rozprášených atomů dopadaj́ıćıch na substrát a jejich
rozdělovaćı funkci. Vyšetřit vliv tlaku, výbojového proudu a modelu in-
terakćı mezi atomy na výsledky simulaćı. Diskutovat dosažené výsledky
s ohledem na limity použitého fyzikálńıho modelu.
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4 Návrh modelu

Tato práce se zabývá simulaćı transportu neutrálńıch částic v magne-
tronových výboj́ıch za ńızkých tlak̊u. Zkoumá procesy v prostoru zadané
geometrie s ćılem popsat chováńı pracovńıho plynu během rozprašováńı ko-
vového terče. K implementaci slouž́ı program dsmc vyv́ıjený na katedře fy-
ziky založený na principech metody Direct Simulation Monte Carlo (viz kap.
2.5.2). Pracovńım plynem je argon a jako terčový materiál byl zvolen ti-
tan. Použité parametry těchto atomů jsou uvedeny v tab. 1. V rámci si-
mulaćı je zanedbávána interakce atomů argonu a titanu s plazmatem, tedy
zejména ionizace těchto atomů elektrony, které jsou soustředěny převážně
před rozprašovaným terčem, kde jsou drženy magnetickým polem magne-
tronu. Započteńı pohybu nabitých částic a jejich interakćı jde svou složitost́ı
nad rámec této práce.

Ćılem práce je prozkoumat závislost celkového toku atomů titanu na sub-
strát a jeho energiové rozdělovaćı funkce, mı́ru zředěńı v oblasti před terčem
a prostorové rozložeńı obou prvk̊u v simulačńı oblasti (vakuové komoře).
To vše v závislosti na proměnných hodnotách tlaku a výbojového proudu.
Kromě vlivu fyzikálńıch veličin je zařazeno i porovnáńı pro odlǐsné srážkové
modely a závislost na počtu simulačńıch částic.

prvek fyz. veličina nastavená hodnota

Ar mAr 39,948
Ti mTi 47,867

Tabulka 1: Použité parametry atomů pracovńıho plynu a terčového materiálu.
Uvedené hodnoty odpov́ıdaj́ı všem provedeným simulaćım.

4.1 Geometrie

Depozici tenkých vrstev je možné provádět na rozměrově r̊uznorodé úrovni,
tedy jak v experimentálńım, tak i pr̊umyslovém měř́ıtku. Z pohledu poč́ıtačo-
vých simulaćı s sebou větš́ı rozměry nesou negativńı d̊usledky v podobě vy-
soké výpočetńı náročnosti, kdy se i při řádově malých tlaćıch pracuje s velkým
objemem dat. Z tohoto d̊uvodu je vhodná geometrie menš́ıch rozměr̊u (řádově
do deśıtek centimetr̊u). Pro experimentálńı ověřeńı výsledk̊u simulace je
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taktéž žádoućı vycházet z reálné (a dostupné) depozičńı komory. Tomuto
požadavku odpov́ıdá i navržená geometrie vycházej́ıćı z aparatury použ́ıvané
na katedře fyziky. Geometrie má tvar válce o pr̊uměru 25 cm a výšce 20 cm.
Na spodńı straně komory je centrálně umı́stěn válcový magnetron s terčem
na povrchu o pr̊uměru 10 cm zasahuj́ıćı 2 cm do válcové simulačńı oblasti.
Uvnitř geometrie (přesně 10 cm nad terčem) se nacháźı válec reprezentuj́ıćı
držák substrát̊u o pr̊uměru 5 cm a výšce 1 cm. Celý povrch geometrie je tvořen
trojúhelńıkovými elementy, jejichž hustota je úměrná předpokládanému vý-
skytu simulovaných částic, tj. č́ım častěǰśı reakce dané části povrchu se si-
mulovanými částicemi, t́ım větš́ı hustota element̊u. Určité soubory element̊u
pak tvoř́ı větš́ı segmenty geometrie, které jsou (např. z pohledu okrajových
podmı́nek simulace) vzájemné odlǐsitelné. Těchto segment̊u je celkem osm
(viz obr. 9): (1) stěna komory, (2) vrchńı strana rozprašovaného terče, (3)
bok rozprašovaného terče, (4)(5) dolńı a horńı vstup, (6)(8) spodńı a vrchńı
strana držáku substrátu, (7) bok držáku substrátu. Kromě děleńı povrchu je
diskretizován i vnitřńı objem komory, a to na buňky o rozměrech 1 x 1 x
1 cm3.

Obrázek 9: Schéma simulačńı geometrie s jednotlivými segmenty: 1 - stěna komory,
2 - vrchńı strana rozprašovaného terče, 3 - bok rozprašovaného terče, 4 - dolńı vstup
(př́ıvod pracovńıho plynu), 5 - horńı vstup (odtah vývěvy), 6 - spodńı strana držáku
substrátu/substrát samotný, 7 - bok držáku substrátu, 8 - vrchńı strana držáku substrátu.
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4.2 Interakce částic

Kĺıčový faktor simulaćı prováděných metodou DSMC představuje vy-
hodnocováńı interakćı částic v simulované oblasti. Simulované částice repre-
zentuj́ı jednotlivé atomy terčového materiálu a pracovńıho plynu, v daném
př́ıpadě atomy rozprašovaného titanu a argonové atmosféry. U těchto částic
mohou obecně nastat interakce dvoj́ıho druhu: reakce atomů s povrchy ge-
ometrie a reakce mezi atomy navzájem. Ty jsou vyhodnocovány na základě
fyzikálńıch parametr̊u atomů a jednotlivých interakćı.

4.2.1 Interakce s povrchy

Argon jakožto inertńı plyn interaguje s povrchy geometrie pouze ve formě
termalizovaných odraz̊u, kdy se od povrch̊u odráž́ı s teplotou rovnou zvolené
teplotě povrchu (300 K). Výjimku v tomto směru tvoř́ı jen části geometrie
definované jako vstupy, kde je argon generován (resp. absorbován). Tyto
povrchy slouž́ı k regulaci množstv́ı pracovńıho plynu uvnitř komory. Terčový
materiál simulaćı představuje titan. Ten je generován na vrchńı straně terče
(oblast (2) geometrie) a při interakci s libovolnou hranićı geometrie docháźı
k jeho ulṕıváńı na povrchu, tedy k absorbci. V d̊usledku magnetického pole
př́ıtomného před terčem neńı titan rozprašován rovnoměrně (viz kap. 2.2).
Vzhledem ke kruhové symetrii terče i magnetronu lze rozdělovaćı funkci toku
rozprášených atomů fr určit nezávisle na úhlu natočeńı (ten je d́ıky symetrii
rovnoměrně rozložen po celém obvodu terče: ϕ = 2πk4). Rozdělovaćı funkci fr

je možné určit experimentálně měřeńım eroze terče nebo poč́ıtačovou simulaćı
na základě známého tvaru magnetického pole. Pro potřeby této simulace byl
pro jednoduchost uvažován tvar rozdělovaćı funkce vycházej́ıćı z normálńıho
rozděleńı s parametry r0 (vzdálenost ohniska rozprašováńı od středu terče)
a σ0 (rozptyl rozdělovaćı funkce), přičemž zvolené hodnoty těchto parametr̊u
byly: r0 = 2, 5 cm a σ0 = 1 cm. Rozdělovaćı funkci pak můžeme vyjádřit jako:

fr = rte
− (rt−r0)

2

2σ0
2 (17)

kde rt je vzdálenost od středu terče. Rozdělovaćı funkce pro konkrétńı hod-
noty parametr̊u r0 a σ0 a geometrické vyjádřeńı úhlu natočeńı ϕ je viditelné
na obr. 10.
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Obrázek 10: Rozděleńı počátečńıch pozic atomů titanu na terči. Na levé straně rozdělo-
vaćı funkce vzdálenost́ı r počátečńıch pozic od středu terče. Vpravo horńı pohled na terč
s vyznačeným úhlem natočeńı ϕ.

Kromě počátečńı pozice na terči je pro atomy titanu třeba určit též
počátečńı kinetickou energii ε a úhel Θ, který sv́ırá jejich počátečńı rychlost
s normálou terče. Pro funkci energiového rozděleńı fε byl použit vztah (5):

fε = a(a− 1)Ua−1 ε

(U + ε)a+1 (18)

kde a a U jsou fitovaćı parametry. Při splněńı předpokladu: a > 1 ∧ U > 0
plat́ı, že funkce fε je nenulová pro libovolnou hodnotu kinetické energie ε.
Proto se nastavuje horńı hranice energie, které je možné dosáhnou:

εmax = Eion
4mArmTi

(mAr +mTi)
2 (19)

kde mAr a mTi jsou relativńı atomové hmotnosti př́ıslušných prvk̊u a Eion

energie dopadaj́ıćıho iontu argonu, pro ńıž byla zvolena hodnota 400 eV. Po-
sledńım parametrem potřebným k určeńı počátečńıch podmı́nek terčového
materiálu je úhel rozptylu Θ v̊uči normále povrchu terče. Rozděleńı rozpty-
lových úhl̊u fΘ bylo zadáno ve tvaru:

fΘ = (c+ 1) cosc Θ (20)
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kde c je fitovaćı parametr. Hodnoty fitovaćıch parametr̊u a, c a U jsou
pro všechny simulace pevně dané a vycháźı z výsledk̊u simulaćı rozprašováńı
realizovaných pomoćı programu SDTrimSP [20]. Hodnota rozprašovaćıho
výtěžku Y byla nastavena na 1, a to speciálně pro účely převodu výbojového
proudu na tok rozprášených atomů (viz kap. 4.3). Nastaveńı všech hodnot
parametr̊u rozprašováńı je uvedené v tab. 2.

fyz. veličina nastavená hodnota

U 6,83 ·10−10

a 3,28
c 1,09

εmax 397 eV
poloměr terče 5 cm

r0 2,5 cm
σ0 1 cm
Y 1

Tabulka 2: Nastavitelné parametry rozprašováńı terčového materiálu. Uve-
dené hodnoty odpov́ıdaj́ı všem provedeným simulaćım. Rozprašovaným ma-
teriálem je titan.

4.2.2 Interakce mezi atomy

Oproti daľśım Monte Carlo metodám jsou při simulaci transportu částic
metodou DSMC započteny vzájemné interakce všech částic. Uvažované jsou
pouze pružné srážky mezi atomy, kdy nedocháźı ke ztrátě kinetické energie.
Veškeré srážky se taktéž odehrávaj́ı pouze na atomárńı úrovni, jsou vždy
binárńı a všechny částice jsou elektricky neutrálńı (tzn. absence hromadných
srážek v́ıce částic, vzniku molekul, iont̊u či samostatných elektron̊u). Obecně
tak mohou nastat tři druhy interakćı:

Ar + Ar⇒ Ar + Ar ; Ar + Ti⇒ Ar + Ti ; Ti + Ti⇒ Ti + Ti

S výjimkou simulace, jež srovnává vliv srážkového modelu na celkový tok
atomů titanu na substrát a jeho energiové rozděleńı, je vždy použit srážkový
model M1. Pro každou z interakćı jsou zadány parametry dref , Tref a ω,
přičemž hodnoty těchto parametr̊u jsou uvedeny v tab. 3. Př́ıslušné vztahy
jsou v souladu s teoríı popsanou v kap. 2.4.2 a 2.5.2.
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typ interakce veličina nastavená hodnota

dref 4,50·10−10m
Ar + Ar Tref 273 K

ω 0,713
dref 4,57·10−10 m

Ar + Ti Tref 273 K
ω 0,710
dref 4,63 ·10−10 m

Ti + Ti Tref 273 K
ω 0,706

Tabulka 3: Nastavitelné parametry interakćı mezi atomy. Uvedené hodnoty
odpov́ıdaj́ı srážkovému modelu M1 ve všech př́ıpadech jeho použit́ı. Hodnoty
dref modelu VHS pro jednu realizovanou simulaci se od modelu M1 lǐśı pouze

o hodnotu koeficientu (konkrétně dref,M1 =
√

4
3
dref,VHS).

4.3 Parametry simulace

Kromě popisu interakćı částic je třeba definovat i daľśı parametry simu-
lace, k čemuž slouž́ı vstupńı textový soubor. Ten obsahuje parametry týkaj́ıćı
se vstup̊u, pr̊uběhu a výstup̊u simulace. Program dovoluje práci s libovolnou
geometríı a umožňuje nač́ıtáńı dat z předchoźıch simulaćı. Data výstup̊u
mohou představovat toky částic přes jednotlivé hranice geometrie, hodnoty
fyzikálńıch veličin pr̊uměrovaných přes každou objemovou buňku či př́ımo
data o jednotlivých částićıch (typ, pozice, rychlost). V této práci byly za-
znamenávány zejména dopady atomů titanu na povrch substrátu (segment
(6) na obr. 9), ze kterých byla následně sestavena rozdělovaćı funkce energíı
dopadaj́ıćıch atomů. Na určené hranici geometrie též program umožňuje za-
znamenávat hodnoty tlaku pr̊uměrované v každém časovém kroku či para-
metry částic dopadaj́ıćıch na tuto hranici. Zaznamenáván je typ, pozice,
rychlost a počet absolvovaných srážek v pr̊uběhu pohybu částice. Výpočetńı
náročnost simulace je dána primárně celkovým počtem simulačńıch částic.
Těm je přisouzena určitá váha, jež reprezentuje počet reálných částic připada-
j́ıćıch na každou simulačńı částici. S nižš́ı hodnotou váhy tak roste přesnost
simulaćı, ale společně s ńı i jej́ı časová a výpočetńı náročnost.
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Kromě hlavńıho vstupńıho souboru jsou pro výstup simulaćı d̊uležité
taktéž soubory definuj́ıćı tok částic pracovńıho plynu do komory a výbojového
proudu. Tok částic pracovńıho plynu je funkćı času a je udáván v jednotce
sccm (standardńı kubický centimetr za minutu). Hodnota této veličiny je na-
stavována pro každou simulaci s ćılem dosažeńı požadovaného tlaku argonu
v komoře, v rámci každé simulace je však hodnota toku konstantńı. Jako
funkce času je zadávána rovněž hodnota výbojového proudu I (v ampérech).
Za předpokladu, že výbojový proud je tvořen pouze ionty a rozprašovaćı
výtěžek Y je roven jedné, můžeme tok rozprášených atomů z terče F vyjádřit
jako:

F =
I

e
(21)

kde e je elementárńı náboj. Tento zjednodušený vztah použ́ıváme k vyjádřeńı
toku rozprášených atomů titanu ve srozumitelněǰśıch hodnotách pomoćı prou-
du v ampérech.

Hodnoty těchto dvou veličin jsou uváděny diskrétně (tj. jen pro konkrétńı
časy) a mezi dvěma po sobě jdoućımi časy jsou vždy lineárně interpolovány.
Parametry vstup̊u jsou pro jednotlivé simulace odlǐsné a nastaveńı jejich hod-
not je uváděno vždy u př́ıslušné simulace. Celkový přehled a rozsah hodnot
je viditelný v tab. 4

parametr rozsah hodnot

váha částic 0,2·1012 – 2 · 1012

pr̊utok Ar 0 – 142 sccm
výbojový proud 5 – 50 A
doba simulace 3,5·10−3 – 0,4 s

maximálńı časový krok 1 · 10−6 – 1 · 10−5 s

Tabulka 4: Použité rozsahy parametr̊u simulace. Hodnoty jsou odlǐsné
pro každou jednotlivou simulaci.
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5 Výsledky a diskuze

Postup u jednotlivých simulaćı byl tř́ıkrokový a totožný pro všechny1

prováděné simulace. V prvńım kroku bylo třeba napustit komoru pracovńım
plynem a vyčkat do stacionárńıho stavu. Tyto počátečńı simulace byly pro-
vedeny pro dva ćılové tlaky argonové atmosféry, konkrétně 0,5 Pa a 1 Pa.
V obou př́ıpadech činila váha simulačńıch částic 1 · 1012, délka simulace byla
0,4 s a maximálńı časový krok omezen na 1 · 10−5 s.

Po napuštěńı komory argonem následovala kratš́ı simulace (konkrétně
5 · 10−3 s), nyńı již s konstantńım tokem rozprášených atomů, při které bylo
dosaženo ustáleného stavu v rozložeńı atomů argonu a titanu v simulačńı
oblasti tak, aby data výsledné simulace nebyla zkreslena dobou náběhu. Po-
sledńı krok představovala simulace, během ńıž byl udržován dosažený sta-
cionárńı stav a která poskytla výstupńı data k daľśımu zpracováńı. Délka této
simulace činila 8 · 10−3 s, omezeńı na maximálńı časový krok představovalo
(stejně jako pro předcházej́ıćı simulaci) 1 · 10−6 s. Počet simulovaných částic
se povětšinou pohyboval kolem jednoho milionu.

5.1 Vliv tlaku pracovńıho plynu

Tlak pracovńıho plynu v komoře představuje jednu z kĺıčových veličin
při procesu depozice tenkých vrstev magnetronovým naprašováńım. Při před-
pokladu konstantńı váhy částic je v rámci simulaćı tlak úměrný počtu částic,
které se nacháźı v př́ıslušném objemu. Vzhledem k faktu, že data napouštěńı
komory byla vygenerována pouze pro hodnoty tlak̊u 0,5 Pa a 1 Pa, bylo
odlǐsných tlak̊u dosaženo př́ıslušnou úpravou váhy částic. Pro nulový tlak
žádných počátečńıch dat nebylo třeba.

Ač mohou počátečńı energie rozprášených atomů titanu nabývat libo-
volných kladných hodnot až do 397 eV, vzhledem ke tvaru funkce rozděleńı
počátečńıch energíı (viz kap. 4.2.1) jsou preferovány hodnoty do řádově jed-
notek eV. Hodnoty energíı titanu se v d̊usledku srážek v komoře nav́ıc dále
snižuj́ı. S t́ım koresponduje i graf na obr. 11 (horńı panel), kde je již od hod-
noty 25 eV znatelný statistický šum zp̊usobený malým zastoupeńım zazna-
menaných částic. Tato charakteristika je typická pro všechny simulace, proto
je ve zbylých př́ıpadech uváděn jen tvar s logaritmickým děleńım obou os.

1Výjimku tvoř́ı simulace pro nulový počátečńı tlak (viz kap. 5.1.1).
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Obrázek 11: Rozdělovaćı funkce atomů titanu dopadaj́ıćıch na substrát v závislosti na je-
jich energii s logaritmickým děleńım obou osy y (horńı panel) a logaritmickým děleńım
obou os (dolńı panel). Hodnota tlaku pracovńıho plynu v komoře je nastavena v rozsahu
od 0 do 2 Pa. Konstantńı velikost výbojového proudu I = 20 A, tok rozprášených atomů
je dán I

e .
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Rozdělovaćı funkce udává poměrné zastoupeńı atomů titanu dopadlých
na substrát s danou energíı a plat́ı pro ni normovaćı podmı́nka, kdy je plocha
pod křivkou rovna jedné. Z charakteru křivek na obr. 11 je jasně zřetelné,
že s rostoućım tlakem pracovńıho plynu v komoře klesá zastoupeńı částic
s vyšš́ı energíı. Pozorovaný trend je př́ımým d̊usledkem počtu meziatomárńıch
interakćı rostoućıho společně s tlakem, kdy rychle se pohybuj́ıćı atomy titanu
předávaj́ı při srážce část své kinetické energie atomům argonu.

Kromě poměrného zastoupeńı energíı dopadaj́ıćıch atomů titanu na terč
má hodnota tlaku pracovńıho plynu vliv i na celkový počet atomů dopadlých
na substrát. Veličina celkového toku atomů C je definována jako počet do-
padlých atomů na substrát za 1 s a byla spočtena vztahem:

C = Ns
w

tsim

kde Ns je počet simulačńıch částic dopadlých na substrát, w udává váhu
částic a tsim je délka simulace.

Jak je patrné z obr. 12 (horńı panel), vliv tlaku na celkový tok atomů
titanu s rostoućı hodnotou klesá, pro 1 a 2 Pa je pak celkový tok prakticky
stejný. Jedńım z d̊uvod̊u, který daný fenomén může zp̊usobovat, je i zředěńı
pracovńıho plynu v oblasti mezi terčem a substrátem. To je vypočteno jako
poměr hustoty argonu v oblasti mezi terčem a substrátem v̊uči hustotě rov-
noměrně rozloženého argonu na počátku simulace2. Z obr. 12 (dolńı panel) je
patrné, že zředěńı je s rostoućım tlakem významněǰśı. Výsledné rozd́ıly tlak̊u
pracovńıho plynu jednotlivých simulaćı v oblasti mezi terčem a substrátem
jsou tak menš́ı než rozd́ıly tlak̊u počátečńıch, tj. mezi 0 a 0,8 Pa (0,4 · 2 Pa, viz
posledńı bod spodńıho grafu). Proto neńı překvapivé, že v tomto úzkém roz-
meźı tlak̊u je změna počtu Ti dopadlých na substrát velmi malá, jak ukazuje
graf horńı.

2Hodnota pro nulový tlak vycháźı z úvahy, kdy pro myšlený jeden atom argonu
nacházej́ıćı se v analyzované oblasti je limitně malá šance srážky s rozprášenými atomy
titanu. Ke zředěńı tedy nedocháźı.
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Obrázek 12: Celkový tok atomu titanu na substrát (horńı panel) a faktor zředěńı argonu
v oblasti před terčem (dolńı panel) v závislosti na počátečńım tlaku argonu v komoře.
Konstantńı velikost výbojového proudu I = 20 A, tok rozprášených atomů je dán I

e .
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5.2 Vliv výbojového proudu

Neméně významnou veličinu pro charakter deponované vrstvy představuje
vedle tlaku pracovńıho plynu také velikost výbojového proudu. S rostoućım
proudem roste i mı́ra rozprašováńı terčového materiálu.

5.2.1 Tlak pracovńıho plynu 0,5 Pa

Př́ımým následkem vyšš́ı mı́ry rozprašováńı je větš́ı zředěńı pracovńıho
plynu v oblasti mezi terčem a substrátem, tj. pokles hustoty argonu v dané
oblasti. Ten vede i k poklesu počtu srážek atomů titanu při jeho transportu
mezi terčem a substrátem a tedy nižš́ımu zastoupeńı částic dopadaj́ıćıch na
substrát s malou energíı, což dokládá i graf na obr. 13. Vyšš́ı zastoupeńı částic
dopadaj́ıćıch s větš́ı energíı tak představuje až druhotný jev zvyšováńı hodnot
výbojového proudu a je daný zvyšuj́ıćı se mı́rou zředěńı argonu v oblasti mezi
terčem a substrátem. To dokládá i srovnáńı s grafickým výstupem na obr.
11 ukazuj́ıćım daleko větš́ı rozd́ıly pro r̊uzné hodnoty tlaku pracovńıho plynu
v komoře.

Obrázek 13: Rozdělovaćı funkce atomů titanu dopadaj́ıćıch na substrát v závislosti na je-
jich energii s logaritmickým děleńım obou os. Velikost výbojového proudu se měńı v roz-
sahu I = 10−50 A, tok rozprášených atomů je dán I

e . Počátečńı hodnota tlaku pracovńıho
plynu v komoře čińı 0,5 Pa.
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Co se celkového toku dopadaj́ıćıch atomů titanu na substrát týče, je trend
zcela opačný. Zat́ımco vliv tlaku na tok atomů titanu neńı př́ılǐs velký (viz
obr. 12 (horńı panel)), závislost na výbojovém proudu (obr. 14) ukazuje
př́ımou úměrnost těchto dvou veličin, kdy s rostoućım výbojovým proudem
roste též celkový tok atomů titanu na substrát. Tato úměra má nav́ıc takřka
lineárńı charakter, kdy směrnice př́ımek mezi dvěma následnými hodnotami
tok̊u nabývaj́ı hodnot v rozmeźı 0,28 – 0,31.

Obrázek 14: Závislost celkového toku atomů titanu na substrát na výbojovém proudu
I, tok rozprášených atomů je dán I

e . Počátečńı hodnota tlaku pracovńıho plynu v komoře
je konstantńı a čińı 0,5 Pa.

5.2.2 Tlak pracovńıho plynu 1 Pa

Stejně jako v př́ıpadě předcházej́ıćıho odstavce (kde činila hodnota tlaku
0,5 Pa), i v př́ıpadě dvojnásobného tlaku z̊ustává charakter rozdělovaćı funkce
v závislosti na r̊uzných hodnotách výbojového proudu totožný. Větš́ı výbo-
jový proud tak s sebou nese i větš́ı zastoupeńı vyšš́ıch energíı dopadaj́ıćıch
částic a naopak, jak ukazuje graf na obr. 15.

Zastoupeńı jednotlivých atomů a zředěńı pracovńıho plynu v oblasti před
terčem je viditelné na obr. 16, z něhož je mimo jiné dobře patrné rozděleńı
počátečńıch pozic atomů titanu na terči (popsané v kap. 4.2.1). Velikost
oblasti zředěńı a jej́ı mı́ra roste společně s rostoućı hodnotou výbojového
proudu.
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Obrázek 15: Rozdělovaćı funkce atomů titanu dopadaj́ıćıch na substrát v závislosti na je-
jich energii s logaritmickým děleńım obou os. Velikost výbojového proudu má hodnotu
I = 5 A a I = 20 A, tok rozprášených atomů je dán I

e . Počátečńı hodnota tlaku pra-
covńıho plynu v komoře je 1 Pa.

Obrázek 16: Srovnáńı hustoty atomů argonu a titanu v pr̊uřezu komorou v závislosti
na velikosti výbojového proudu. Velikost výbojového proudu má hodnotu I = 5 A a
I = 20 A, tok rozprášených atomů je dán I

e . Počátečńı hodnota tlaku pracovńıho plynu
v komoře je 1 Pa.
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5.2.3 Pulzńı výbojový proud

Jeden z fenomén̊u posledńıch desetilet́ı v oblasti depozice tenkých vrs-
tev představuje pulzńı magnetronové naprašováńı (HiPIMS). Hustota pra-
covńıho plynu v komoře v takovýchto př́ıpadech neńı stacionárńı. To dokládá
i vizualizace na obr. 17, jež ukazuje zřed’ováńı argonu před terčem v pr̊uběhu
jednoho pulzu o délce 200µs. Oblast zředěńı představuje prakticky celou ob-
last mezi terčem a substrátem (výška 10 cm). Vzhledem k nastavené délce
výbojového pulzu je zřejmé, že k opětovnému ustáleńı rozložeńı hustoty ar-
gonu v komoře docháźı až se značným zpožděńım po konci výboje.

Obrázek 17: Časový pr̊uběh hustoty atomů argonu v pr̊uřezu komorou při pulzńım
magnetronovém naprašováńı. Délka proudového pulzu čińı (prvńıch) 200µs. Velikost
výbojového proudu je při pulzu I = 20 A (jinde nulová), tok rozprášených atomů je dán
I
e . Tlak pracovńıho plynu v komoře je 0,5 Pa.
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Zkoumaná oblast se nyńı omeźı pouze na prostor před terčem, konkrétně
na oblast zahrnuj́ıćı buňky do vzdálenosti 1 cm od osy terč – substrát vzdálené
2 až 6 cm od terče, z ńıž jsou hodnoty hustot pr̊uměrovány přes všechny ob-
jemové buňky. Výsledky z této oblasti ukazuj́ı, že rychle se pohybuj́ıćı atomy
titanu s velkou kinetickou energíı zp̊usobuj́ı při zvýšeńı své hustoty v oblasti
řádově větš́ı pokles hustoty argonu (viz obr. 18). Statistický šum viditelný
v grafu je zp̊usoben konečným počtem částic ve zkoumané oblasti a jeho
potlačeńı by bylo možné doćılit (za cenu zvýšených výpočetńıch nárok̊u)
zvýšeńım jejich počtu.

Obrázek 18: Závislost hustoty atomů argonu a titanu na čase v oblasti před terčem
při pulzńım magnetronovém naprašováńı. Délka proudového pulzu je 200µs, délka periody
2000µs. Velikost výbojového proudu je při pulzu I = 20 A (jinde nulová), tok rozprášených
atomů je dán I

e . Tlak pracovńıho plynu v komoře je 0,5 Pa.

Zaj́ımavé srovnáńı nab́ıźı taktéž závislost hustoty atomů titanu a argonu
(obr. 19) na hodnotě výbojového proudu v pulzu. Zat́ımco zastoupeńı titanu
v oblasti před terčem roste př́ımo úměrně s velikost́ı výbojového proudu,
křivka zřed’ováńı argonu má pozvolněǰśı (než lineárńı) charakter. Zkoumaná
oblast je pak totožná s předchoźım grafickým výstupem.
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Obrázek 19: Závislost hustoty atomů argonu (horńı panel) a titanu (dolńı panel) na čase
v oblasti před terčem při pulzńım magnetronovém naprašováńı pro r̊uzné hodnoty pulzńıho
výbojového proudu. Délka proudového pulzu je 200µs, délka periody 2000µs. Velikost
výbojového proudu je při pulzu I = 10 A a I = 20 A (jinde nulová), tok rozprášených
atomů je dán I

e . Tlak pracovńıho plynu v komoře je 0,5 Pa.

35



5.3 Vliv srážkového modelu

Vyjma vlivu fyzikálńıch veličin je žádoućı prozkoumat citlivost výstupńıch
dat na parametrech numerického modelu. Jedńım z významných parametr̊u
simulace je použitý srážkový model (viz kap. 2.4.2). Z porovnáńı na obr.
20 je patrné, že při použit́ı modelu proměnných tvrdých kouĺı VHS jsou
oproti modelu M1 zvýhodněny nižš́ı hodnoty energíı dopadaj́ıćıch částic, což
je dáno předevš́ım odlǐsnou definićı účinného pr̊uřezu σ a vztahu pro roz-
ptylový úhel Θ. Hodnoty celkových tok̊u atomů titanu na substrát nabývaj́ı
hodnot 5,86·1018 s−1 pro model M1 a 5,89·1018 s−1 pro model VHS. Výsledky
se tak pro oba srážkové modely lǐśı jen velmi málo.

Obrázek 20: Rozdělovaćı funkce atomů titanu dopadaj́ıćıch na substrát v závislosti na je-
jich energii s logaritmickým děleńım obou os. Velikost výbojového proudu má hodnotu
I = 20 A, tok rozprášených atomů je dán I

e . Počátečńı hodnota tlaku pracovńıho plynu
v komoře je 0,5 Pa. Použité srážkové modely jsou M1 a VHS, viz kap. 2.4.2.

5.4 Vliv váhy simulačńıch částic

Posledńı srovnáńı ukazuje citlivost modelu na zvolenou váhu simulačńıch
částic (1 ·1012 a 2 ·1012), kterému odpov́ıdá i počet částic v simulaci: přibližně
2 a 1 milion. Vliv váhy simulačńıch částic se pro zvolené parametry simu-
lace ukazuje jako velmi malý. V př́ıpadě rozdělovaćı funkce je vidět drobné
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zvýhodněńı nižš́ıch energíı pro menš́ı hodnotu váhy částic (viz obr. 21).
Menš́ı počet simulovaných částic spojený s nižš́ım počtem srážek při trans-
portu atomů tak může vést k numerickým chybám při výpočtu energíı do-
padaj́ıćıch částic na substrát (pro tento váhový rozd́ıl však nepř́ılǐs velkým).
Pro hodnotu celkového toku atomů titanu dopadlých na substrát je pak rozd́ıl
pro r̊uzné váhy zanedbatelný a pohybuje se do jednoho procenta (obr. 22).

Obrázek 21: Rozdělovaćı funkce atomů titanu dopadaj́ıćıch na substrát v závislosti na je-
jich energii s logaritmickým děleńım obou os. Velikost výbojového proudu má hodnotu
I = 5 A a I = 20 A, tok rozprášených atomů je dán I

e . Počátečńı hodnota tlaku pra-
covńıho plynu v komoře je 1 Pa. Váha simulačńıch částic je 1 · 1012 a 2 · 1012.
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Obrázek 22: Závislost celkového toku atomů titanu na substrát na výbojovém proudu.
Velikost výbojového proudu má hodnotu I = 5 A a I = 20 A, tok rozprášených atomů
je dán I

e . Počátečńı hodnota tlaku pracovńıho plynu v komoře je 1 Pa. Váha simulačńıch
částic je 1 · 1012 a 2 · 1012.

5.5 Celkový tok atomů titanu na terč

Závěrečná tabulka (tab. 5) nab́ıźı srovnáńı celkového toku atomů ti-
tanu na substrát pro všechny stacionárńı simulace3. Je řazena vzestupně
od nejnižš́ı po nejvyšš́ı hodnotu a potvrzuje trendy z předcházej́ıćıch od-
stavc̊u. Největš́ı vliv na celkový tok má výbojový proud následovaný vlivem
tlaku pracovńıho plynu, význam váhy simulačńıch částic a srážkového mo-
delu je velmi malý.

3Absence simulaćı pulzně magnetronového naprašováńı.
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výbojový tlak srážkový váha celkový tok
proud [A] argonu [Pa] model částic [1012] atomů Ti [1018 s−1]

5 1 M1 2 1,30
5 1 M1 1 1,32
5 0,5 M1 1 1,38
10 0,5 M1 1 2,84
20 1 M1 1 5,75
20 2 M1 2 5,76
20 1 M1 2 5,77
20 0,5 M1 1 5,86
20 0,5 VHS 1 5,89
20 0,2 M1 0,4 6,14
20 0,1 M1 0,2 6,30
20 0 M1 1 6,49
50 0,5 M1 1 15,42

Tabulka 5: Srovnáńı celkového toku atomů titanu na substrát v závislosti
na nastaveńı fyzikálńıch veličin či parametr̊u numerického modelu. Řazeńı
hodnot je vzestupné od nejnižš́ı hodnoty celkového toku atomů titanu po hod-
notu nejvyšš́ı.
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6 Závěr

Prvńım ćılem této práce bylo prostudováńı současné literatury týkaj́ıćı se
magnetronového naprašováńı a numerických metod Monte Carlo, primárně
se zaměřeńım na metodu Direct Simulation Monte Carlo už́ıvanou pro simu-
lace transportu částic v prouděńı plynu. Poznatky o současném stavu této
problematiky jsou uvedeny v kapitole 2.

Seznámeńı s programem pro simulaci transportu částic v magnetronových
výboj́ıch vyv́ıjeném na KFY prob́ıhalo jak formou odborných konzultaćı
s autory programu, tak pomoćı cvičných simulaćı slouž́ıćıch k seznámeńı
s ovládáńım, možnostmi a limity daného softwaru.

Hlavńı úkol práce představovalo provedeńı simulaćı rozprašováńı terče a
transportu terčového materiálu na substrát v argonové atmosféře za ńızkých
tlak̊u. Prozkoumat procesy v prostoru zadané geometrie a popsat chováńı
pracovńıho plynu při interakci s rozprašovanými atomy terče. V závislosti
na výstupńıch datech simulaćı poté určit pod́ıl rozprášených atomů dopa-
daj́ıćıch na substrát a jejich rozdělovaćı funkce. Vyšetřován byl jak vliv fy-
zikálńıch veličin tlaku a výbojového proudu, tak parametr̊u numerického
modelu v podobě váhy simulačńıch částic a použitého srážkového modelu.

Simulace prob́ıhaly v geometrii tvaru válce rozměrově odpov́ıdaj́ıćı použ́ı-
vaným vakuovým komorám experimentálńıch depozičńıch aparatur. Terčo-
vým materiálem byl titan, pracovńı plyn v komoře pak představoval argon.
Interakce mezi atomy byly vždy binárńı a pružné. Délka výstupńıch simulaćı
činila 8 · 10−3 s a počet simulovaných částic se pohyboval kolem jednoho
milionu.

Výsledky ukázaly, že tlak pracovńıho plynu v komoře má výrazný vliv
na energiové rozděleńı atomů titanu dopadaj́ıćıch na substrát, přičemž vyšš́ı
tlak má za následek vyšš́ı zastoupeńı atomů dopadaj́ıćıch s ńızkou energíı.
Závislost celkového toku atomů titanu na tlaku již neńı tak významná a pro
vyšš́ı simulované hodnoty tlaku ještě nadále klesá (v rozsahu 0 – 0,5 Pa cel-
kový tok klesá, v intervalu 0,5 – 2 Pa si udržuje přibližně konstantńı hodnotu).
Mı́ra zředěńı argonu v oblasti mezi terčem a substrátem pak s rostoućım tla-
kem stoupá.

V př́ıpadě výbojového proudu byl zjǐstěn vliv jak na rozložeńı energíı
částic dopadaj́ıćıch na substrát, tak na jejich celkový tok. Pro rostoućı hod-
noty výbojového proudu roste též zastoupeńı částic dopadaj́ıćıch na substrát
s vyšš́ı energíı, i když trend neńı tak výrazný jako pro r̊uzná nastaveńı tlaku.
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Závislost celkového toku atomů titanu na velikosti výbojového proudu je
lineárně rostoućı. Hustota argonu v oblasti před terčem s rostoućım výbojo-
vým proudem klesá, u titanu je tomu naopak. K trendu zřed’ováńı v ob-
lasti před terčem docháźı i pro pulzńı charakter výbojového proudu. Během
pulzu docháźı ke zřed’ováńı argonu před terčem, po pulzu docháźı řádově
během 1 ms k opětovnému ustaveńı homogenńı hustoty argonu v komoře.
Malé změny hustoty titanu přitom vyvolávaj́ı o řád větš́ı změny hustoty ar-
gonu v oblasti před terčem.

Vliv zkoumaných parametr̊u numerického modelu obecně neńı př́ılǐs znač-
ný. Menš́ı počet simulačńıch částic v simulaci zp̊usobuje lehce nižš́ı zastou-
peńı atomů dopadaj́ıćıch na substrát s ńızkou energíı. Obdobný d̊usledek
zp̊usobuje i užit́ı srážkového modelu M1 oproti modelu VHS.
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7 Značeńı

značka význam
a fitovaćı parametr
aD rychlost depozice
b záměrný parametr
c fitovaćı parametr
C celkový tok atomů
d efektivńı pr̊uměr interaguj́ıćıch atomů
e elementárńı náboj
E energie rozprášených částic
Eion energie nalétávaj́ıćıch iont̊u
I výbojový proud
ki náhodně generovaný parametr
kB Boltzmannova konstanta
k⊥ vektor roviny srážky
mj hmotnost j-té částice
mi hmotnost iontu
mt hmotnost atomu (dané látky)
mAr relativńı atomová hmotnost argonu
mTi relativńı atomová hmotnost titanu
N atomová hustota vzorku
Nr počet částic rozptýlených do úhlu Ω
Ns počet simulačńıch částic dopadlých na substrát
pRG tlak reaktivńıho plynu
P Pravděpodobnost srážky dvou částic
r vzdálenost střed̊u dvou částic
r polohový vektor
r0 vzdálenost ohniska rozprašováńı od středu terče
rt vzdálenost od středu terče
R koeficient odrazu dopadaj́ıćıch iont̊u (na povrch pevné látky)
t čas
tsim délka simulace
∆t časový krok iterace
Tref referenčńı teplota
U0 povrchová vazebná energie materiálu
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značka význam
v vektor rychlosti
vr velikost rozd́ılu rychlost́ı
vr rozd́ıl rychlost́ı interaguj́ıćıch částic
V potenciálńı energie
w váha částic
Y rozprašovaćı výtěžek
Zi atomové č́ıslo
β mocninný parametr
Γ tok částic
ε kinetická energie
εmax maximálńı hodnota kinetické energie
η koeficient zachyceńı iont̊u na povrchu (pevné látky)
λ mocninný parametr interakčńıho potenciálu částic
θ úhel vylétávaj́ıćı částice z terče
Θ úhel rozptylu
Θs náhodně generovaný úhel rozptylu
ν frekvence srážek
σ celkový účinný pr̊uřez
σdif diferenciál účinného pr̊uřezu
σ0 rozptyl rozdělovaćı fce počátečńıch pozic rozprášených atomů
φ úhel natočeńı roviny srážky
ϕ úhel natočeńı pro počátečńı pozice atomů terče
ω index viskozity
Ω prostorový úhel
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e . Počátečńı hodnota tlaku pracovńıho

plynu v komoře je konstantńı a čińı 0,5 Pa. . . . . . . . . . . . . . . 31
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ných atomů je dán I
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přednáškový materiál, (2005)

[2] P. J. Kelly a R. D. Arnell, Magnetron sputtering: a review of recent
developments and applications, Vacuum 56, s. 159–172, (2000)

[3] J. T. Gudmundsson, N. Brenning, D. Lundin a U. Helmerssona, High
power impulse magnetron sputtering discharge, Journal of Vacuum Science
& Technology A 30(3), s. 1-7, (2012)
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