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Abstrakt

Tato prace se zabyva simulaci transportu neutralnich ¢astic v magnetro-
novych vybojich za nizkych tlakt. Zkouma procesy v prostoru zadané geome-
trie a popisuje chovani pracovniho plynu béhem rozprasovani kovového terce.
V préci je shrnuta teorie magnetronového naprasovani a numerické metody
Direct Simulation Monte Carlo a popsan princip a moznosti pouzitého pro-
gramu, ktery implementuje tuto metodu. Jsou provedeny simulace rozprasova-
ni titanu v argonové atmosfére pri konstantnim i pulznim vybojovém proudu.
Je vypocitan celkovy tok atomi tercového materialu na substrat a rozdélovaci
funkce jejich energie. Diskutovan je vliv fyzikalnich velic¢in tlaku pracovniho
plynu a vybojového proudu a citlivost vysledku na vybranych parametrech
numerického modelu.

Klicova slova: magnetronové naprasovani, metoda Direct Simulation
Monte Carlo, transport rozprasenych atomu, zied ovan{
pracovniho 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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1 Uvod

Studium tenkych vrstev je dulezitou soucasti moderni fyziky. Vyuzivaji
se k povrchovym upravam, kde tenka, fddové nano- az mikrometry, nanesend
vrstva doda puvodnimu materialu nové vlastnosti.

Uziti tenkych vrstev zasahuje do mnoha oblasti od strojirenstvi, kde je po-
zadovéna zvysend tvrdost a odolnost proti otéru (napi. u feznych nastroju)
¢i odolnost vysokoteplotni u turbinovych lopatek ¢i leteckych komponentu,
pres dekora¢ni materidly a energetiku v podobé kontaktu v polovodic¢ich az
po reflexni a antireflexni vrstvy v optice.

Jednou ze zékladnich metod depozice tenkych vrstev je magnetronové
naprasovani. To patii mezi PVD (Physical Vapor Deposition) metody a vyuzi-
vé dopadu urychlenych iontt na ter¢, jehoz atomy jsou rozpraseny a nasledné
nanaseny na piipraveny substrat. Diky vyuziti vyssich energii ¢astic (oproti
jinym PVD metoddm) je mozné pracovat za nizsich teplot. Dalsi vyhodu pak
predstavuje vyssi variabilita pii ovliviiovani struktury rostouci vrstvy.

Puvodni napraSovaci proces byl zndm jiz ve druhé poloviné 19. stoleti,
rozprasovaci zafizeni zvané magnetron se vSak objevilo az kolem roku 1970.
Na ten o 15 let pozdéji navazal objev nevyvazeného magnetronu, jenz spustil
masivni vlnu zajmu o tuto technologii. Zna¢né pozornosti se dostalo reak-
tivnimu magnetronovému naprasovani, kde vyuziti reaktivniho plynu umoznu-
je jednodussi tvorbu tenkych vrstev ze sloucenin. Dalsi posun technologie
pak na prelomu tisicileti zarucilo zavedeni pulzniho magnetronového napraso-
vani (HiPIMS — High-power impulse magnetron sputtering). To pracuje s vy-
sokou hustotou plazmatu v oblasti terce, jez roste imérné s rostoucim vyko-
nem zdroje. Nezadouci jevy v podobé tani terce a nedostatecného chla-
zeni zdroje pak kompenzuje pravé pulznim charakterem dodavaného vykonu.
Vysledkem je vysoky stupen ionizace, jez se kladné odrazi na zvyseni kvality
povrchu deponované vrstvy se zvysenou schopnosti adheze.

Tato prace se zabyva simulaci transportu rozprasenych atomu v magne-
tronovych vybojich, primarné pak prenosem neutralnich atomu rozprasenych
na substrat. Cilem je vytvotreni simulace, ktera umozni urcit mnozstvi a ener-
gie castic dopadajicich na substrat, a to v zavislosti na parametrech procesu
(resp. jeho modelu). Témito parametry jsou kupiikladu materiél terce, pra-
covni tlak a typ srazkového modelu. Zatimco mnozstvi dopadajicich ¢astic lze
relativné snadno uré¢it z méteni depozicni rychlosti vrstev, méfeni energiového
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tacové simulace taktéz ziskdme informace o rozlozeni ¢astic v celém objemu
vakuové komory. Informace ziskané ze simulaci prispéji k pochopeni pro-
cesu ve vyboji a umozni tak 1épe navrhnout podminky pro vytvoreni vrstvy
pozadovanych vlastnosti.

Modelovani pohybu a interakei ¢astic ma pravdépodobnostni charakter.
K jeho popisu je pouzita metoda Monte Carlo (MC). Jedna se o numerickou
metodu s historii sahajici az do druhé poloviny 18. stoleti, jez se vyuziva
k popisu stochastickych jevi. Z rozlicnych MC metod slouzicich k simu-
laci transportu ¢astic je pak pouzita metoda Direct simulation Monte Carlo
(DSMC).



2 Soucasny stav problematiky

Deponované tenké vrstvy na substratu je tieba chépat jako jeden ce-
lek, nebot svych fyzikalné-chemickych vlastnosti tenkd vrstva dosahuje pravé
az ve spojeni s danym substratem. Na tyto vlastnosti ma kromeé zvolené kom-
binace substrat-vrstva vliv i mira adheze vrstvy k substratu.

2.1 Zpusoby depozice tenkych vrstev

Mezi zékladni metody nandseni tenkych vrstev patii CVD (Chemical
Vapor Deposition) a PVD (Physical Vapor Deposition) metody. Primérnim
rozdilem mezi CVD a PVD je odlisny zptisob zisku nanésenych castic. Me-
tody CVD vyuzivaji chemickych procesu v objemu plazmatu za vysokych
teplot (950 — 1050 °C) a jsou vyhodné pro tvorbu silnych vrstev, vynikaji svou
odolnosti vuci opotiebeni a vysokou adhezi [1]. Vyhodou jsou také pomérné
nizké potizovaci a provozni néklady.

Druhy zpusob depozice vrstev predstavuji PVD metody. Jejich fyzikalni
podstatou je vypatfovani nebo rozprasovani materidlu za pritomnosti nizkého
tlaku. Oproti CVD metodam jsou jejimi hlavnimi prednostmi nizsi pozadova-
na teplota, mald a homogenni tloustka vrstvy a v neposledni fadé také
prakticky nulovy ekologicky dopad, kdy se pfi procesu depozice neuvolnuji
zédné toxické latky. Jednou z hojné uzivanych PVD metod je magnetronové
naprasovani. Diky vyuziti magnetronu je mozné udrzovat vyboj pii nizsim
napéti i tlaku, pficemz energie ¢éstic je oproti jinym PVD metodam tadove
vyssi. Vysledna vrstva je tak deponovéna rychleji a je prvkove ¢istsi [2]. Navic
lze pomoci predpéti na substratu taktéz fidit mnozstvi energie dopadajicich
¢astic na vrstvu a v ramci prumyslového vyuziti lze povlakovat i vétsi plochy
1, 2, 3.

2.2 Magnetronové naprasovani

Magnetronové naprasovani se fadi mezi PVD metody, kdy se pevny ma-
teridl preménuje na plyn. Céstice tohoto plynu poté kondenzuji na substratu
a tvori tak pozadovanou vrstvu [1]. K uvolnéni atomu z pevného terce je za-
potiebi energie, jejimz primarnim nositelem jsou v daném piipadé (namisto
vysoké teploty) ionty pracovniho plynu, kterym je vakuova komora naplnéna.
Pted rozprasovanym tercem se vytvoii plazma a vlivem zaporného napéti
na terci se kladné ionty urychluji, na tento ter¢ dopadaji a predaji zde cast



své kinetické energie. Pokud je energie dostatecné velka k prekonani povr-
chové vazby, dojde k vyrazeni atomu z terce. Ten nasledné prochazi vybojem
a dopada na substrat, kde vytvari tenkou vrstvu. Obecné lze rozprasovat
existovat v kapalném nebo pevném stavu za dané teploty) je dostatecéné nizka
na to, aby mohl byt vlozen do vakua. V praxi jsou vSak preferované konkrétni
prvky, kupfikladu Cu, Ti, Al, W, Mo, Cr ¢i Si.

Kromé samotnych atomu teré¢e mohou byt vyrazeny taktéz sekundarni
elektrony. V ptipadé magnetronového naprasovani je pak za pomoci perma-
nentniho magnetu ¢i elektromagnetu vytvoreno pred rozprasovanym pevnym
tercem magnetické pole (jak ukazuje obr. 1), jez zachycuje jednotlivé elek-
trony a zaktivuje jejich drédhu [2]. Tyto elektrony se pohybuji po sroubovicich
podél silocar v blizkosti katody, ¢imz se krom drahy letu prodluzuje taktéz
doba jejich setrvani v oblasti vyboje. Diky tomu se zvysuje pravdépodobnost
ionizace dalsich atomu, dochézi ke zvyseni proudu ionti bombardujicich ter¢
a v dusledku toho k vyssi rychlosti samotné depozice. To v8e pfi relativné
nizké pozadované teploté pracovniho plynu (150 — 500 °C) [3].
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Obrazek 1: Schematické zndzornéni magnetronu. Prevzato z [4].



2.2.1 Vyvazeny a nevyvazeny magnetron

Magnetické pole, jez ma klicovy vliv na parametry depozice, je vytvareno
dvojici magnetu kruhového tvaru. Prvni magnet je umistén uprostied terce,
druhy pak na jeho vnéjsi hrané. V zavislosti na tom, zda-1i vnitini a vné;jsi
magnet vytvari stejné silné magnetické pole, délime magnetrony na vyvazené
(CM - Conventional magnetron) a nevyvazené (UM - Unbalanced magne-
tron). V piipadé vyvazeného magnetronu, kdy vnéjsi i vnitini magnet tvoii
stejné silnd magneticka pole, je hustota plazmatu vysokda primarné v oblasti
kolem terce [5]. To umoziuje pouziti substratu se zvysenou teplotni citli-
vosti, jelikoz kolem néj je hustota plazmatu nizka. U nevyvazeného magne-
tronu je vzdy jeden ze dvou magnetu silnéjsi. Typicky se pak jedna o magnet
vnéjsi, coz zpusobuje zvétseni oblasti hustého plazmatu az k substratu, ¢imz
se zesiluje iontovy tok na substrat [2]. Schematické zndzornéni obou piipadu
je vidét na obr. 2.
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Obrazek 2: Schematické znazornéni vyvazeného a nevyvazeného magnetronu (se sil-
néjsim a slabsim vnitinim magnetem). Prevzato z [2].

2.2.2 Reaktivni naprasovani

Jednou z velice oblibenych technik depozice tenkych vrstev se specifickymi
vlastnostmi je reaktivni naprasovani. Jeho principem je proces rozprasovani
kovového terce za pritomnosti reaktivniho plynu (RG - Reactive gas), na sub-
stratu pak vznikaji slouceniny jako oxidy, nitridy, karbidy ¢i fluoridy [5]. Re-
aktivni plyn reaguje jak s rozpraSenym materidlem, tak se samotnym tercem.
V zavislosti na prutoku reaktivniho plynu ve vakuové komote probiha reak-
tivni magnetronové naprasovani v kovovém, prechodovém nebo reaktivnim



modu. Jednotlivé médy jsou charakterizovany ruznym stupném pokryti terce
slouc¢eninou. V kovovém modu je terc kovovy. Pti zvysSeni prutoku reaktivniho
plynu dochézi k pokryti terce slou¢eninou a vyboj prechézi do reaktivniho
modu. Pii ndasledném snizeni prutoku reaktivniho plynu dojde k postupnému
ocistovani terce a ndvratu do kovového mddu [5]. Prechod mezi témito médy
se vyznacuje hystereznim chovanim, viz obr. 3.

Ptechod do reaktivniho modu ma za nasledek pokles rozprasovaciho vytéz-
ku, jelikoz cisty materidl ma rozprasovaci vytézek vyssi nez sloucenina. Hys-
terezni jev tak vede k poklesu depozicni rychlosti a vnasi do celého procesu
nestabilitu, je tudiz nezadouci a snazime se o jeho eliminaci. Toho se v praxi
dosahuje budto vysokou ¢erpaci rychlosti nebo omezenim toku reaktivniho
plynu na terc jeho pulznim napousténim do komory, k ¢emuz je zapotiebi za-
veden{ zpétnovazebného iizen{ zajistujici spravné nastaveni téchto parametru
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Obrazek 3: Znazornéni a) zdvislosti depoziéni rychlost ap na priitoku reaktivniho plynu
®rc a b) zdvislosti tlaku reaktivniho plynu pre na prutoku reaktivniho plynu ®grg.
Pievzato z [5].



2.2.3 Parametry depozice

Primarnim cilem depozice tenkych vrstev je tvorba vrstev danych fy-
zikalnich a chemickych vlastnosti. Z toho duvodu je zadouci co mozna nejveétsi
variabilita jednotlivych fyzikdlnich parametru celého procesu naprasovani.
Hodnoty indukce magnetického pole se typicky pohybuji v rozmezi 300 —
500G v zavislosti na pouzitych magnetech a droven (pomér) vyvézeni se
v praxi koriguje nastavitelnou vzdalenosti od terce. Tlak pracovniho plynu
¢ini radove desetiny az jednotky pascalt. Limitujicim faktorem jsou na jedné
strané podminky vyboje, kdy pii malém tlaku dochézi k nedostatecnému
mnozstvi srazek elektronu a nelze zapélit vyboj. Na strané druhé pak zadouci
vysSi energii deponovanych cCéstic, kterda se s rostoucim mnozstvim srazek
rozprasenych atomu snizuje. Napéti pro vyboj se typicky nastavuje mezi
300 a 700V, tloustka tercée pak v fadech jednotek milimetri. Rychlost de-
pozice je dana primarné rychlosti odprasovani, kterd je imérna proudové
hustoté (resp. proudu) na teré. Uzivané proudové rozpéti je znacné velké
(desetiny az desitky ampér) a jeho konkrétni hodnoty se odvijeji od velikosti
terce a kontinualniho ¢ pulzniho charakteru magnetronového rozprasovani.
Odprasovani terce je nestejnomérné a je dano primarné tvarem magnetickych
silocar. Misto nejvétsiho vytézku terce se pak nazyva erozni zéna. Energie
castic dopadajicich na substrat se pohybuje nejcastéji do 100eV a charakter
deponované struktury je dan taktéz teplotou substratu, jez zvysuje mobilitu
¢astic na jeho povrchu [2, 5].

2.3 Interakce iontl s povrchy

Klicovou fazi depozice metodou magnetronového naprasovani je inter-
akce iontu plazmatu s povrchem pevné latky (tercem). Jednotlivé parametry
této interakce rozhoduji o rozprasovacim vytézku a v konecném dusledku
o rychlosti depozice tenké vrstvy.

Po dopadu iontu na povrch terée muze nastat vice kvalitativné odlisnych
procesu. Za prvé muze dojit k odrazu neutralizovaného iontu od povrchu.
V pripadé druhém iont pronika do struktury pevné latky, kde se v dusledku
kaskadového srazkového procesu preménuje kineticka energie na teplo. V zavi-
slosti na srazkdch uvniti pevné litky muze (avSak nemusi) dojit k emisi
sekundarnich elektront, rozpraseni atomu ¢i iontu materialu. Nalétdavajici
iont po predani energie zustava zachycen v pevné latce a zpusobuje poruchy
krystalové miize (vakance, intersticidly). Pro odraz/zachyt iontu povrchem



pevné latky plati vztah:
R+n=1 (1)

kde R predstavuje koeficient odrazu dopadajicich iontu a 7 je koeficient za-
chyceni iontu na povrchu [6]. Suma téchto koeficientu déva jednicku, coz
znaci, ze se jedna o jediné dva mozné stavy. Experimentalné pak bylo dokaza-
no, ze pro inertni plyny s rostouci energii nalétavajicich iontu roste i koeficient
zachyceni [7, 8].

2.3.1 Charakteristika rezimu interakce

Vztdhne-li se interakce nalétavajicich iontu na povrch terce k atomovému
¢islu Z; a energii téchto dopadajicich iontu Eiy, 1ze rozlisit 5 ruznych oblasti,
jenz se od sebe kvalitativneé lisi (viz obr. 4). Oblast A predstavuje linedrn{
izotropni kaskadu. Pocet vyrazenych atomu je zavisly na mnozstvi predané
energie a misté dopadu iontu. Za predpokladu izotropniho predavani energie
je mozno pouzit transportni teorii, jez je zakladem pro odvozeni dalsich teore-
tickych vztahu. Diky tomu je jedinou oblasti, kterou Ize efektivné analyticky
zkoumat. Ve vsech zbylych oblastech jiz v dusledku poruseni izotropie (D),
vlivu topologie povrchu (E), slozité vyjadfitelnym energetickym ztratam (C)
¢i nelinedrnim efektum (B) transportni teorii nelze pouzit a jakékoliv simu-
lace systému je tak netimérné slozitéjsi [6].
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Obrazek 4: Schematické zndzornéni kvalitativné odlisnych oblasti interakce nalétdva-
jictho iontu s povrchem terce v zavislosti na atomovém ¢éisle Z; a energii dopadajicich
iontl Eion. Pievzato z [6].



2.3.2 Energiové a uhlové rozdéleni rozprasenych atomu

Zakladnimi parametry interakce iontu s povrchem pevné latky jsou struk-
tura pevné latky (hmotnost jejich atomu a vazebnd energie materidlu), déle
pak hmotnost, energie a ithel dopadu nalétavajiciho iontu. S vyjimkou ener-
gie a uhlu dopadu se jednad o parametry dané volbou terce a pracovniho
plynu. V piipadé magnetronového naprasovani je navic nalétavajici iont
urychlovan elektrickym polem a dopada tak vzdy prakticky kolmo na terc.
Jedinou proménnou tak zustava energie iontu. Definuje-li se bezrozmérna
veli¢ina vytézek rozprasovani Y jako pocet rozprasenych atomu pripadajicich
na jeden dopadajici iont, pak zavislost vytézku rozprasovani na energii do-
padajicich iontu (Y = Y (Ei.)) bude pro hodnoty FEi,, < 1keV piiblizné
linedrné rostouci [8]. V dané oblasti se energie predana casticim pevné latky
zvysSuje, ¢imz se navysSuje i Sance na jejich rozpraseni. Témto hodnotam ener-
gie pak odpovidd Sigmunduv vztah:

~Ba dmymy Eion
N 47 (mi + mt)Q Uo

(2)

kde « je rostouci monoténni funkce zavisla na %, Uy je povrchova vazebnd
energie materidlu a m; a m; jsou hmotnosti nalétavajictho iontu a atomu
pevné latky [6].

Pro vysoké hodnoty energie Fi,, je rozprasovaci vytézek naopak klesajici.
Duvodem je v tomto pripadé to, ze nalétdavajici ionty s velkou energii pronikaji
prilis hluboko do struktury latky a atomy, které ziskaly energii od iontu, tak
jiz nedokazi material opustit. Piima zavislost vytézku rozprasovani na energii
dopadajicich iontu je dobfe patrna z grafu na obr. 5.
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Obrazek 5: Znézornéni zavislosti vytézku rozprasovani Y na energii dopadajicich iontt
Eion. Pievzato z [6].



Obecné vyjadieni Sigmundova vztahu pro rozdélovaci funkci rozprasenych
atomu v zavislosti na jejich energii a sméru ma tvar:
Y  _Thl—A E
dERQ ~ " P4n NCy\ E + U

cos 0 (3)

kde € je prostorovy thel, F udava energii rozprasené castice a 6 thel,
pod nimz rozprasena ¢astice vylétava, Fp predstavuje ,,distribuéni poskozeni®,
A je mocninny parametr interakéniho potencidlu castic, N je atomova hus-
tota vzorku a C) a I'y jsou parametry zavisejici na formé pfenosu energie
pti kolizi ¢astic [8].

Po zobecnéni nahrazenim konstant v exponentu fitovacimi parametry c
a a lze po uprave ziskat vyjadieni zavislé separované na velicinach 2 a F.
Uhlové rozdélent je zavislé na cosinu uhlu @ vylétavajicich ¢astic z terce a ma

nasledujici podobu:

v .
g X cos 0 (4)

kde y je fitovaci parametr. Pro energie pak mé vyslednd rozdélovaci funkce
tvar:

v E (5)
dE ~ (E + Up)*t!

kde a predstavuje opét fitovaci parametr (nejéastéji pro volbu A = 0 nabyva
hodnoty a = 2) [8].

Pro experimentalni studium rozprasSovani se vyuzivaji rozlicné metody.
Ty nejobvyklejs vyuzivaji sledovani zmén hmotnosti ¢i tloustky terce, sbér
rozprasovaného materialu, iontovou mikroskopii ¢i spektroskopickou metodu.
V technické praxi je nejpouzivanéjsim inertnim plynem argon, a to z duvodu
spojeni vysokého vytézku rozprasovani a cenové dostupnosti [7].

2.4 Interakce atomu plynu

Dalsi neméné dulezitou interakci, ke které pti procesu naprasovani dochazi,
jsou srazky mezi atomy plynu. Atom emitovany z terce musi prekonat vzdale-
nost mezi teréem a substratem. Na této cesté muze dojit (a zpravidla dochazi)
ke srazkam, a to jak s atomy a ionty pracovniho plynu, tak s dalsimi rozprase-
nymi ¢asticemi.

Interakce ¢astic je pfimym dusledkem jejich silového pusobeni. Na atomar-
ni trovni je toto vzajemné pusobeni vyjadieno interakénim potencialem ¢astic.
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Piikladem budiz Lennard-Jonesuv potencial popisujici zavislost potencialni
energie V' dvou neutralnich ¢dstic na vzdélenosti jejich sttedu r (viz obr. 6).
V nizkotlakém plazmatu, kde hustota castic neni prilis vysokd, lze vyuzit
predpoklad, ze v kratkém casovém intervalu dochézi vzdy jen k interakci
dvou ¢&éstic (bindrni srdzky) [9][10].

-
o
T
|

[¢)]
T
1

'
a
T
1

Interakéni energie [cm'1]
o

10k 4
I I 1 I I I I I 1

0.3 0.35 0.4 0.45 0.5 0.55 0.6 0.65 0.7 0.75 0.8
Vzdalenost atomu [nm]

Obrazek 6: Lennard-Jonestiv potencidl (zdvislost interakénfho potencidlu V' &astic
na vzdélenosti jejich stiedu r).

2.4.1 Druhy a parametry binarnich srazek

Binarni srazky se rozlisuji na pruzné a nepruzné. Pro dokonale pruzné
srazky plati, ze jejich celkova kineticka energie interagujicich ¢astic zustava
konstantni [10]. Uhel rozptylu © (viz obr. 7), jakozto funkce interakéniho po-
tencidlu a zamérného parametru b tak lze vypocitat za vyuziti klasické fyziky
pro pohyb hmotnych bodu v interakénim potencialu. Ukazuje se, ze v pripadé
pruznych srazek klasické vypocty davaji dobry soulad se skutecnosti [10]. Co
se nepruznych srazek tyce, zde dochézi k preméné casti kinetické energie
na energii vnitini a pro popis interakce je tfeba vzit v iivahu zmény v kvan-
tové-mechanické struktufe ¢astic (napf. pfeména kinetické energie na po-
tencidlni pri excitaci elektronu).

Jednim z nejvyznamnéjsich parametri pro popis binarnich sréazek je tc¢inny
prurez interakce o, ktery predstavuje plochu zpusobujici rozptyl svazku naléta-
vajicich ¢astic. Geometricky vyznam této veli¢iny je dobfe patrny z obr. 7 a
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Obrézek 7: Schematické znézornéni rozptylu éastice po bindrni srazce. Pievzato z [10].

pro jeho diferencidlni tvar plati:

1 dN,
T T d2Qdt (6)

Odif (UD 6)

kde v, je velikost rozdilu rychlosti dvou ¢astic, €2 udava prostorovy thel, I’
oznacuje tok ¢astic, IV, pocet ¢astic rozptylenych pod thlem Q a ¢ cas [12].
Celkovy u¢inny prufez je pak dan vztahem:

o(v) = 27?/ oait (vr, ©) sin ©dO (7)
0

Pro pravdépodobnostni popis srazky je znalost této veli¢iny zddouci, ob-
vykle vsak neni znam jeji diferencidlni tvar [10].

2.4.2 Modely pruznych srazek

Stejné jako v jinych oblastech, pfi nichz se simuluji realné déje, je tieba i
zde zavést modely, jez dostatecné vérné popisuji déje redlné, ale zaroven jsou
vypocetné nenarocné. Pro pruzné srazky neutralnich c¢astic se v literatute
¢asto zminuji nasledujici modely: model tvrdych kouli (HS - hard sphere),
proménnych tvrdych kouli (VHS - variable hard sphere), proménnych mék-
kych kouli (VSS - variable soft sphere) a M1 model [11]. Nésledujici pfehled
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zahrnuje vzorce pro celkovy u¢inny prufez o a rozptylovy uhel © v zavislosti
na zamérné vzdalenosti b.

V piipadé modelu tvrdych kouli je tuc¢inny prufez konstantni nezavisle
na hodnoté rychlosti obou ¢astic, coz odpovidd rovnhomérnému rozdéleni
cos(%). Jednotliva vyjadreni maji tvar:

2 d’
kde d je efektivni prumér interagujicich atomu a pro model tvrdych kouli je
roven souc¢tu poloméru obou ¢astic [9]. Druhym pouzivanym modelem je mo-
del proménnych tvrdych kouli. Tento model zachovava vyjadieni tc¢inného
prufezu (stejné jako ihlu rozptylu). Uéinny priiez viak jiz nen{ konstantni,
ale s rostouci rychlosti se zmensuje, konkrétné pak d = dref<vr{:3f )", kde indexy
yref predstavuji vztazné referenéni hodnoty. Model proménnych mékkych
kouli se od ptredchozich modelu lisi mocninnym parametrem S u vypoctu
uhlu rozptylu (presnéji: COS(%) = (3)5), ktery umoznuje preferenci malych
¢i velkych uhla rozptylu. Poslednim ze zminénych modeli je M1 model.

o(v) = wd?, cos (9> _by € (0;d) (8)

Ten predstavuje modifikaci VHS modelu (diean = %drerVHS) a prindsi
zpresnéni makroskopickych veli¢in pti zachovani poctu parametru oproti mo-
delu VHS (napi. odvozeny koeficient difuze je pro model M1 az o 20%
presnéjsi nez model VHS [11]). Konkrétni vztah pro celkovy tGéinny prufez

ma podobu:
R 1 3 o)
e(vy) I'G/2 —w)

kde d,f predstavuje referenéni hodnotu efektivniho pruméru interagujicich
atomu, €(v,) je relativni kinetickd energie interagujicich ¢astic, Tier oznacuje
referencni teplotu, kg Boltzmannovu konstantu (kg = 1,38 - 107237 - K1)
a w je index viskozity [12]. Vyjadieni pro thel rozptylu ma pro model M1
linearni prubéh:

g = ’/Td(?)r)Q, d(vr) = dref

o(b,v) = (1 - (Zr)) (10)

Uvedené modely predstavuji vztahy pro diferencialni u¢inny prufrez srazky,
je vychazet z interakéniho potencidlu, ze kterého lze odvodit vztah pro di-
ferencialni uc¢inny prutez. V takovém pripadé vsak vysledkem obvykle neni
vztah analyticky [10][13].
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2.5 Simulace transportu castic

Simulace transportu rozprasenych atomu v magnetronovém vyboji vyza-
duje v rdmci popisu jednotlivych procesu (kupiikladu interakei atomt) sto-
chasticky pristup. Jednou z nejrozsitenéjsich skupin metod tohoto typu jsou
metody Monte Carlo (MC).

2.5.1 Metoda Monte Carlo

Jedna se o tfidu numerickych metod pro feseni 1iloh pomoci modelovani
nahodnych veli¢in a statistického odhadu jejich charakteristik. Slouzi k po-
pisu stochastickych jevu, kdy jednotlivé prvky zkoumaného souboru maji
nahodny charakter, ale z hlediska vétsiho objemu dat je 1ze popsat statisticky.
Typickym vyuzitim je vypocet slozitych urcitych integralu, hledani feseni di-
ferencialnich rovnic nebo simulace experimentu. Historie MC metody saha
az do roku 1777, kdy byl poprvé princip této metody pouzit francouzskym
matematikem G. L. L. de Buffonem v ramci feseni takzvané Buffonovy tlohy
o jehle. V ni se snazi o nalezeni hodnoty ¢isla m na zékladé pravdépodobnosti
dopadu jehly na nékterou z narysovanych rovnobézek v roviné [14]. MC me-
toda jako takova pak byla formulovana ve 40. letech 20. stoleti a jejimi autory
jsou S. M. Ulam a J. von Neumann, ktefi v ramci vyzkumu tesili otazku, jaké
procento neutronu v ur¢ité davce pronikne néjakou prekazkou.

Samotny algoritmus metody MC je dvoukrokovy. V prvnim kroku se for-
muluje nova uloha ndhodného charakteru, jejiz feSeni je shodné s tlohou
puvodni. V kroku druhém se pak pomoci statistickych experimentu hleda
feseni této nové tlohy. To muZe byt zaloZené bud’to na geometrické pravdépo-
dobnosti (napf. Buffonova tloha) nebo na odhadu stfedni hodnoty ndhodné
veli¢iny (napf. vypocty integrali). Geometrickd pravdépodobnost uvazuje re-
alizaci ndhodnych pokusu s vystupni hodnotou 1 (tispéch) nebo 0 (netspéch).
Vystupni hodnoty z realizace pokustu se sumarizuji a stanovi se hodnota
pravdépodobnosti ispéchu. Obecné pak plati, Ze pro zvyseni presnosti o je-
den T4d je nutné zvysit pocet simulaci alespon o fady dva [15].

2.5.2 Metoda Direct Simulation Monte Carlo

Pii popisu proudéni plynu za velmi nizkych tlaku nelze pouzit tzv. kon-
tinualni pristup, ale musime pracovat s rozdélovaci funkci castic ve fazovém
prostoru. Pri numerickém feSeni téchto uloh je rozdélovaci funkce aproxi-
movana souborem N simulacnich ¢astic s danou polohou r; a rychlosti v;
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1-té simulacni castice. Jednd se tedy o diskrétni popis hmoty s konkrétnim
vyjadienim:
N
flt,r,v) ~ Zé(ri —1)6(vi — V) (11)
i=1

kde f(t,r,v) je rozdélovaci funkci ¢éstic, r oznacuje polohovy vektor, v vektor
rychlost [9]. Pro zajisténi dostatecné presnosti vysledku simulace je potieba
dostatecny pocet simulac¢nich castic k presnému vzorkovani rozdélovaci funkce.

Jednou z nejvyznamnéjsich metod pouzivanou pro vypocet proudéni plynu
za velmi nizkych tlaku je metoda Direct simulation Monte Carlo (DSMC).
Ta byla navrzena roku 1981 G. A. Birdem a na rozdil od jinych postupu jiz
bere v potaz vzajemné interakce vsech simulovanych ¢dstic [16]. Oproti me-
todam nezohlednujicim tyto interakce s sebou nese nevyhodu v podobé vyssi
vypocetni slozitosti, ta je vSak vyvazena vyssi presnosti vysledku. Primarnim
ucelem pti ndvrhu metody DSMC byl popis a simulace proudéni zredéného
plynu, napf. pfi vstupu kosmickych sond do hornich vrstev atmosféry [17].

Dnes predstavuje krom jiného velmi uzitecny nastroj k modelovani plaz-
matu v magnetronovych vybojich. Jednd se o pomérné mladou disciplinu
a metoda DSMC v ramci simulaci dovolila, oproti diive prevazujicim me-
todam (napt. Test Particle Monte Carlo), zachytit zfedéni pracovniho plynu
pred tercem, jez ma zasadni vliv jak na rychlost, tak na charakter depo-
zice tenkych vrstev. To ukazuji kupiikladu vysledky Tsukasa Kobayashiho
et al. [18], jenz se zabyval simulaci rozprasovani atomu titanu v argonové
atmosfére. Srovnanim s diive uzivanymi metodami zjistil, Zze zredéni pra-
covniho plynu vede k vyssi rychlosti depozice i lepsimu pokryti substratu.
Stejné problematice se pozdéji vénoval napt. S. Kadlec [19], jenz roku 2007
publikoval vysledky simulaci neutrélnich atomu titanu a argonu v pulznich
magnetronovych vybojich, kde se plyn vlivem impulzu pohybuje ve formé
razovych vin a vede k docasnym zménam hustot a tlaku v komote. Metoda
DSMC byla vyuzivana taktéz pro simulace v prumyslovém méritku [16].

2.5.2.1 Algoritmus simulace

Na zacatku simulace dojde k nacteni vstupnich dat, tj. geometrie si-
mulacni oblasti, druh a parametry c¢astic a jejich interakci a pocatecni stav
(poloha r a rychlost v) souboru ¢astic.

Poté je spustén cyklus ¢asového vyvoje systému béhem kratkého casového
kroku At. Tento cyklus sestava ze tii kroku. V prvnim kroku dochéazi k ¢asové
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integraci pres vSechny castice, a to na zakladé predem definovanych pohy-
bovych rovnic a bez vlivu interakce ¢astic s povrchy ¢i dalsimi ¢asticemi.
Tyto pohybové rovnice pro ¢astice ve vnéjsim poli jsou vysledkem Lorent-
zovy sily dosazené do druhého Newtonova zdkona. Pro neutralni ¢astice je
jejich feSenim rovnomérny pohyb po piimce, jejiz rychlost je mezi dvéma
srazkami konstantni. Klicovym parametrem pii realizaci integrace je délka
casového kroku At, ktera je z duvodu zvySeni efektivity algoritmu v jed-
notlivych iteracich proménna. Délka tohoto kroku je déna pravdépodobnosti
srazek céstic, kdy se vychazi z definice srazkového c¢lenu v Boltzmannové
rovnici a definice i¢inného prufezu. Jeji vyjadieni nese tvar:

P =vAt (12)

kde v = no(v;)v, je frekvence srazek a pro casovy krok iterace At plati logicka
podminka Atr < 1 [10].

V dalsim kroku se, v zavislosti na nové poloze ¢éstic, vyhodnocuje inter-
akce s povrchy geometrie. Obecné mohou nastat dva ptipady, kdy se castice
bud'to absorbuje a jeji simulace tim konéi nebo dojde k jejimu odrazu, coz
ma za nasledek piislusnou zménu vektoru rychlosti v ¢astice.

Treti krok cyklu predstavuje realizace objemovych srazek mezi ¢asticemi.
Ty se vyhodnocuji pomoci generatoru nahodnych ¢isel tak, aby statistické
charakteristiky interakei odpovidaly zadanému fyzikalnimu popisu interakci
danému celkovymi U¢innymi prufezy o (viz kap. 2.4.2). Pii samotné inter-
akci ¢astic se nejdiive uréi ndhodny thel rozptylu ©4(kq), kde parametr k; je
nahodné generované ¢islo rovnomérného rozdéleni mezi nulou a jednickou
(k; = U(0,1)). Déle se urci vektor roviny srazky k, (v, Os, @), pficemz
klicovou roli pro odvozeni zavislosti na téchto parametrech predstavuje sta-
tisticky popsand veli¢ina zamérného parametru: b = /U (0, byax)-

Konkrétné pro model tvrdych kouli ma vyjadieni rozptylového thlu ©g
tvar:

cos(Og) = 2k — 1 (13)
Pro model M1 pak plati vztah:

O, =7 (1 - \/k:_z) (14)

Uhel natocent roviny urcujici pohyb ¢astic béhem srazky je v pripadé obou
srazkovych modelu rozdélen rovnomeérné (¢ = 27ks) [11]. S vyuzitim zdkona
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zachovani energie a zakona zachovani hybnosti se poté vyjadii vektory rych-
losti po srazce:

m
V=V — WTZW(Vra —cos©) + k) (15)
Vo=V +£(v (1 —cos®©)+k,) (16)
2 — V2 m1+m2 T 1

kde v, je rozdil rychlosti interagujicich ¢astic (v, = vq — va) [10].

Cely proces se nasledné iteruje v case az do splnéni zastavovaci podmin-
ky, kterou zpravidla predstavuje celkové doba simulace (resp. konecny pocet
jejich iteraci). V prubéhu cyklu dochézi ke statistickému zpracovani dat, které
predstavuje hlavni vystup simulace [9]. Cely algoritmus numerické metody
je pak viditelny na obr. 8.
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Obrazek 8: Schematické znazornéni algoritmu metody DSMC. Ptevzato z [9].




Cile bakalarské prace

. Prostudovat literaturu tykajici se magnetronového naprasovani a nu-
merické metody Direct Simulation Monte Carlo pro simulaci transportu
¢astic za nizkych tlaku.

. Seznamit se s programem pro simulaci transportu ¢astic v magnetro-
novych vybojich vyvijeném na KFY. Navrhnout simulaci rozprasovani
terce a transportu tercového materidlu na substrat v argonové at-
mosfére.

. Vypocitat podil rozprasenych atomu dopadajicich na substrat a jejich
rozdélovaci funkci. Vysettit vliv tlaku, vybojového proudu a modelu in-
terakci mezi atomy na vysledky simulaci. Diskutovat dosazené vysledky
s ohledem na limity pouzitého fyzikalniho modelu.
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4 Navrh modelu

Tato prace se zabyva simulaci transportu neutralnich ¢astic v magne-
tronovych vybojich za nizkych tlaku. Zkoumd procesy v prostoru zadané
geometrie s cilem popsat chovani pracovniho plynu béhem rozprasovani ko-
vového terce. K implementaci slouzi program dsmc vyvijeny na katedie fy-
ziky zalozeny na principech metody Direct Simulation Monte Carlo (viz kap.
2.5.2). Pracovnim plynem je argon a jako tercovy materidl byl zvolen ti-
tan. Pouzité parametry téchto atomtu jsou uvedeny v tab. 1. V ramci si-
mulaci je zanedbavana interakce atomu argonu a titanu s plazmatem, tedy
zejména ionizace téchto atomu elektrony, které jsou soustifedény prevazné
pred rozprasovanym tercem, kde jsou drzeny magnetickym polem magne-
tronu. Zapocteni pohybu nabitych castic a jejich interakei jde svou slozitosti
nad ramec této prace.

Cilem prace je prozkoumat zavislost celkového toku atomu titanu na sub-
strat a jeho energiové rozdélovaci funkce, miru zfedéni v oblasti pred tercem
a prostorové rozlozeni obou prvku v simulaéni oblasti (vakuové komore).
To vse v zavislosti na proménnych hodnotach tlaku a vybojového proudu.
Kromé vlivu fyzikalnich veli¢in je zafazeno i porovnani pro odlisné srazkové
modely a zavislost na poc¢tu simulac¢nich céstic.

’ prvek H fyz. velicina \ nastavena hodnota ‘

Ar MAy 39,948
Ti mr; 47,867

Tabulka 1: Pouzité parametry atomu pracovniho plynu a tercového materidlu.
Uvedené hodnoty odpovidaji vSem provedenym simulacim.

4.1 Geometrie

Depozici tenkych vrstev je mozné provadét na rozmeéroveé riuznorodé trovni,
tedy jak v experimentalnim, tak i prumyslovém meéritku. Z pohledu pocitaco-
vych simulaci s sebou vétsi rozméry nesou negativni dusledky v podobé vy-
soké vypocetni narocnosti, kdy se i pri fadoveé malych tlacich pracuje s velkym
objemem dat. Z tohoto duvodu je vhodna geometrie mensich rozméru (fadové
do desitek centimetri). Pro experimentdlni ovéfeni vysledku simulace je
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taktéz zddouci vychdzet z redlné (a dostupné) depoziéni komory. Tomuto
pozadavku odpovida i navrzend geometrie vychazejici z aparatury pouzivané
na katedfe fyziky. Geometrie ma tvar valce o pruméru 25cm a vysce 20 cm.
Na spodni strané komory je centralné umistén valcovy magnetron s tercem
na povrchu o pruméru 10 cm zasahujici 2cm do valcové simulacni oblasti.
Uvnitt geometrie (presné 10 cm nad teréem) se nachézi vélec reprezentujici
drzak substratu o pruméru 5 cm a vysce 1 cm. Cely povrch geometrie je tvoren
trojuhelnikovymi elementy, jejichz hustota je imérna predpokladanému vy-
skytu simulovanych ¢astic, tj. ¢im castéjsi reakce dané céasti povrchu se si-
mulovanymi ¢asticemi, tim vétsi hustota elementi. Urcité soubory elementt
pak tvori vétsi segmenty geometrie, které jsou (napt. z pohledu okrajovych
podminek simulace) vzdjemné odlisitelné. Téchto segmentu je celkem osm
(viz obr. 9): (1) sténa komory, (2) vrchni strana rozprasovaného terce, (3)
bok rozprasovaného terce, (4)(5) dolni a horni vstup, (6)(8) spodni a vrchni
strana drzaku substrétu, (7) bok drzaku substrdtu. Kromé déleni povrchu je
diskretizovan i vnitini objem komory, a to na bunky o rozmérech 1 x 1 x
1cm?.

z-ova osa [m]

0 0.05 0.1 015 02 025
X -ova osa [m]

Obrazek 9: Schéma simulaéni geometrie s jednotlivymi segmenty: 1 - sténa komory,
2 - vrchni strana rozprasSovaného terce, 3 - bok rozprasovaného terce, 4 - dolni vstup
(pfivod pracovniho plynu), 5 - horni vstup (odtah vyvévy), 6 - spodni strana drzdku
substratu/substrat samotny, 7 - bok drzdku substratu, 8 - vrchni strana drzéku substratu.
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4.2 Interakce castic

Klicovy faktor simulaci provadénych metodou DSMC predstavuje vy-
hodnocovani interakei ¢astic v simulované oblasti. Simulované ¢astice repre-
zentuji jednotlivé atomy tercového materialu a pracovniho plynu, v daném
piipadé atomy rozprasovaného titanu a argonové atmosféry. U téchto céstic
mohou obecné nastat interakce dvojiho druhu: reakce atomu s povrchy ge-
ometrie a reakce mezi atomy navzajem. Ty jsou vyhodnocovany na zakladé
fyzikédlnich parametru atomu a jednotlivych interakei.

4.2.1 Interakce s povrchy

Argon jakozto inertni plyn interaguje s povrchy geometrie pouze ve formeé
termalizovanych odrazu, kdy se od povrchu odrazi s teplotou rovnou zvolené
teploté povrchu (300K). Vyjimku v tomto sméru tvoii jen ¢dsti geometrie
definované jako vstupy, kde je argon generovan (resp. absorbovén). Tyto
povrchy slouzi k regulaci mnozstvi pracovniho plynu uvnitt komory. Tercovy
material simulaci predstavuje titan. Ten je generovan na vrchni strané terce
(oblast (2) geometrie) a pii interakei s libovolnou hranici geometrie dochazi
k jeho ulpivani na povrchu, tedy k absorbci. V dusledku magnetického pole
pritomného pred teréem neni titan rozprasovan rovnomeérné (viz kap. 2.2).
Vzhledem ke kruhové symetrii terce i magnetronu lze rozdélovaci funkei toku
rozprasenych atomu f, urcit nezavisle na tihlu natoceni (ten je diky symetrii
rovnomeérné rozlozen po celém obvodu terce: ¢ = 27ky). Rozdélovaci funkei f;
je mozné urcit experimentalné méfrenim eroze terce nebo pocitacovou simulaci
na zakladé zndmého tvaru magnetického pole. Pro potieby této simulace byl
pro jednoduchost uvazovan tvar rozdélovaci funkce vychéazejici z normélniho
rozdéleni s parametry ro (vzdalenost ohniska rozprasovani od stiedu terce)
a 0g (rozptyl rozdélovaci funkce), pficemz zvolené hodnoty téchto parametru
byly: rg = 2,5cm a g9 = 1 cm. Rozdélovaci funkci pak muzeme vyjadrit jako:

_ (rg=r)?

fr=mre 20 (17)

kde ry je vzdéalenost od stredu terce. Rozdélovaci funkce pro konkrétni hod-

noty parametru ry a op a geometrické vyjadreni ithlu natoceni ¢ je viditelné
na obr. 10.
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Obrazek 10: Rozdéleni poéiteénich pozic atomii titanu na teréi. Na levé strané rozdélo-
vaci funkce vzdélenosti r poc¢atecnich pozic od stiedu terce. Vpravo horni pohled na terc
s vyznacenym uhlem natoceni ¢.

Kromé pocateéni pozice na terci je pro atomy titanu tieba urcit téz
pocatecni kinetickou energii ¢ a uhel ©, ktery svira jejich pocatecni rychlost
s normalou terce. Pro funkci energiového rozdéleni f. byl pouzit vztah (5):

€

fs = a(a — 1)Ua7 m

(18)

kde a a U jsou fitovaci parametry. Pti splnéni predpokladu: a > 1 AU > 0

plati, ze funkce f. je nenulova pro libovolnou hodnotu kinetické energie ¢.

Proto se nastavuje horni hranice energie, které je mozné dosahnou:
dmarmr

€max = Eion— 19
(mar + mTi)2 19)

kde ma, a mp; jsou relativni atomové hmotnosti prislusnych prvka a Ej,
energie dopadajiciho iontu argonu, pro niz byla zvolena hodnota 400 eV. Po-
slednim parametrem potiebnym k urceni pocatecnich podminek tercového
materidlu je thel rozptylu © vuéi normaéle povrchu terce. Rozdéleni rozpty-
lovych uhlu fe bylo zadano ve tvaru:

fo=(c+1)cos*© (20)
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kde ¢ je fitovaci parametr. Hodnoty fitovacich parametru a, ¢ a U jsou
pro vSechny simulace pevné dané a vychazi z vysledku simulaci rozprasovani
realizovanych pomoci programu SDTrimSP [20]. Hodnota rozprasovaciho
vytézku Y byla nastavena na 1, a to specialné pro tcely prevodu vybojového
proudu na tok rozprasenych atomu (viz kap. 4.3). Nastaveni vsech hodnot
parametru rozprasovani je uvedené v tab. 2.

’ fyz. velicina \ nastavena hodnota ‘

U 6,83 10710

a 3,28

c 1,09

Emax 397eV

polomeér terce 5cm

To 2,5 cm

o lcm

Y 1

Tabulka 2: Nastavitelné parametry rozprasovani tercového materialu. Uve-
dené hodnoty odpovidaji vSem provedenym simulacim. Rozprasovanym ma-
terialem je titan.

4.2.2 Interakce mezi atomy

Oproti dalsim Monte Carlo metodam jsou pri simulaci transportu céstic
metodou DSMC zapocteny vzajemné interakce vsech ¢astic. Uvazované jsou
pouze pruzné srazky mezi atomy, kdy nedochazi ke ztraté kinetické energie.
Veskeré srazky se taktéz odehravaji pouze na atomarni urovni, jsou vzdy
bindrni a vSechny castice jsou elektricky neutrdlni (tzn. absence hromadnych
srazek vice ¢astic, vzniku molekul, iontu ¢i samostatnych elektronu). Obecné
tak mohou nastat tii druhy interakei:

Ar+Ar=Ar+Ar ; Ar+Ti=Ar+Ti ; Ti+Ti= Ti+Ti

S vyjimkou simulace, jez srovnava vliv srazkového modelu na celkovy tok
atomu titanu na substrat a jeho energiové rozdéleni, je vzdy pouzit srazkovy
model M1. Pro kazdou z interakci jsou zadany parametry dier, Trer & w,
pricemz hodnoty téchto parametru jsou uvedeny v tab. 3. Prislusné vztahy
jsou v souladu s teorii popsanou v kap. 2.4.2 a 2.5.2.
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’ typ interakce H velicina \ nastavena hodnota ‘

dref 4.50-10~19m
Ar + Ar Tret 273K
w 0,713

ref 4,57-1071%m
Ar+Ti Tret 273K
w 0,710

dret 4,63 -107°m
Ti+Ti Tref 273K
w 0,706

Tabulka 3: Nastavitelné parametry interakci mezi atomy. Uvedené hodnoty
odpovidaji srazkovému modelu M1 ve vSech ptripadech jeho pouziti. Hodnoty
dyef modelu VHS pro jednu realizovanou simulaci se od modelu M1 1isi pouze

o hodnotu koeficientu (konkrétné dyer i = \/%dreﬁVHS).

4.3 Parametry simulace

Kromé popisu interakci ¢astic je treba definovat i dalsi parametry simu-
lace, k cemuz slouzi vstupni textovy soubor. Ten obsahuje parametry tykajici
se vstupu, prubéhu a vystupu simulace. Program dovoluje praci s libovolnou
geometrii a umoznuje nacitani dat z predchozich simulaci. Data vystupu
mohou predstavovat toky ¢astic pres jednotlivé hranice geometrie, hodnoty
fyzikalnich veli¢in prumérovanych pres kazdou objemovou bunku ¢ primo
data o jednotlivych casticich (typ, pozice, rychlost). V této praci byly za-
znamenavany zejména dopady atomu titanu na povrch substratu (segment
(6) na obr. 9), ze kterych byla nésledné sestavena rozdélovaci funkce energit
dopadajicich atomiu. Na ur¢ené hranici geometrie téz program umoznuje za-
znamenavat hodnoty tlaku prumérované v kazdém casovém kroku ¢i para-
metry castic dopadajicich na tuto hranici. Zaznamenavan je typ, pozice,
rychlost a pocet absolvovanych srazek v prubéhu pohybu ¢astice. Vypocetni
narocnost simulace je dana primarné celkovym poctem simulac¢nich castic.
Tém je prisouzena urcita vaha, jez reprezentuje pocet realnych ¢astic pripada-
jicich na kazdou simula¢ni ¢astici. S nizsi hodnotou vahy tak roste presnost
simulaci, ale spolecné s ni i jeji casova a vypocetni ndroc¢nost.
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Kromé hlavniho vstupniho souboru jsou pro vystup simulaci dulezité
taktéz soubory definujici tok ¢astic pracovniho plynu do komory a vybojového
proudu. Tok castic pracovniho plynu je funkci ¢asu a je udavan v jednotce
scem (standardni kubicky centimetr za minutu). Hodnota této velic¢iny je na-
stavovana pro kazdou simulaci s cilem dosazeni pozadovaného tlaku argonu
v komorte, v ramci kazdé simulace je vSak hodnota toku konstantni. Jako
funkce casu je zadavéna rovnéz hodnota vybojového proudu I (v ampérech).
Za predpokladu, ze vybojovy proud je tvorfen pouze ionty a rozprasovaci
vytézek Y je roven jedné, muzeme tok rozprasenych atomu z terce F' vyjadrit

jako:

F= é (21)

kde e je elementarni naboj. Tento zjednoduseny vztah pouzivame k vyjadieni
toku rozprasenych atomu titanu ve srozumitelnéjsich hodnotach pomoci prou-
du v ampérech.

Hodnoty téchto dvou veli¢in jsou uvddény diskrétné (tj. jen pro konkrétni
¢asy) a mezi dvéma po sobé jdoucimi ¢asy jsou vzdy linedrné interpolovany.
Parametry vstupu jsou pro jednotlivé simulace odlisné a nastaveni jejich hod-
not je uvadéno vzdy u prislusné simulace. Celkovy piehled a rozsah hodnot
je viditelny v tab. 4

] parametr \ rozsah hodnot ‘
vaha ¢éstic 0,2:10'2 — 2.10%2
prutok Ar 0 — 142 sccm

vybojovy proud 5-50A
doba simulace 3,5-1073 — 0,45
maximalni ¢asovy krok | 1-107% —1-10"°s

Tabulka 4: Pouzité rozsahy parametru simulace. Hodnoty jsou odlisné
pro kazdou jednotlivou simulaci.
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5 Vysledky a diskuze

Postup u jednotlivych simulaci byl tifkrokovy a totozny pro vSechny!
provadéné simulace. V prvnim kroku bylo tieba napustit komoru pracovnim
plynem a vyckat do stacionarniho stavu. Tyto pocateéni simulace byly pro-
vedeny pro dva cilové tlaky argonové atmosféry, konkrétné 0,5Pa a 1Pa.
V obou piipadech ¢inila vdha simulaénich édstic 1- 102, délka simulace byla
0,4s a maximalni ¢asovy krok omezen na 1-107%s.

Po napusténi komory argonem nésledovala kratsi simulace (konkrétné
5-1073s), nyni jiz s konstantnim tokem rozprasenych atomu, pii které bylo
dosazeno ustédleného stavu v rozlozeni atomu argonu a titanu v simula¢ni
oblasti tak, aby data vysledné simulace nebyla zkreslena dobou nabéhu. Po-
sledni krok predstavovala simulace, béhem niz byl udrzovan dosazeny sta-
cionarni stav a kterd poskytla vystupni data k dalsimu zpracovani. Délka této
simulace ¢inila 8 - 1073s, omezeni na maximélni ¢asovy krok piedstavovalo
(stejné jako pro predchdzejici simulaci) 1-107%s. Pocet simulovanych ¢éstic
se povétsinou pohyboval kolem jednoho milionu.

5.1 Vliv tlaku pracovniho plynu

Tlak pracovniho plynu v komoie predstavuje jednu z klicovych velic¢in
pii procesu depozice tenkych vrstev magnetronovym naprasovanim. Pti pred-
pokladu konstantni vahy céstic je v ramci simulaci tlak imérny poctu castic,
které se nachézi v ptislusném objemu. Vzhledem k faktu, ze data napousténi
komory byla vygenerovana pouze pro hodnoty tlaku 0,5Pa a 1Pa, bylo
odlisnych tlaku dosazeno ptislusnou upravou vahy castic. Pro nulovy tlak
zadnych pocatecnich dat nebylo tieba.

A¢ mohou pocateéni energie rozprasenych atomu titanu nabyvat libo-
volnych kladnych hodnot az do 397eV, vzhledem ke tvaru funkce rozdéleni
pocétecnich energii (viz kap. 4.2.1) jsou preferovéany hodnoty do fadové jed-
notek eV. Hodnoty energii titanu se v dusledku srazek v komote navic déle
snizuji. S tim koresponduje i graf na obr. 11 (horni panel), kde je jiz od hod-
noty 25eV znatelny statisticky Sum zpusobeny malym zastoupenim zazna-
menanych ¢astic. Tato charakteristika je typicka pro vsechny simulace, proto
je ve zbylych piipadech uvadén jen tvar s logaritmickym délenim obou os.

yjimku tvoif simulace pro nulovy poéateéni tlak (viz kap. 5.1.1).
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Obrazek 11: Rozdélovaci funkce atomt titanu dopadajicich na substrat v zavislosti na. je-
jich energii s logaritmickym délenim obou osy y (horni panel) a logaritmickym délenim
obou os (dolnf panel). Hodnota tlaku pracovniho plynu v komote je nastavena v rozsahu
od 0 do 2Pa. Konstantni velikost vybojového proudu I = 20 A, tok rozprasenych atomu
je déan é
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Rozdélovaci funkce udava pomérné zastoupeni atomu titanu dopadlych
na substrat s danou energii a plati pro ni normovaci podminka, kdy je plocha
pod krivkou rovna jedné. Z charakteru kiivek na obr. 11 je jasné zretelné,
ze s rostoucim tlakem pracovniho plynu v komote klesa zastoupeni ¢astic
s vy$si energii. Pozorovany trend je pfimym dusledkem poc¢tu meziatomarnich
interakei rostouciho spolecné s tlakem, kdy rychle se pohybujici atomy titanu
predavaji pti srazce ¢ast své kinetické energie atomum argonu.

Kromé pomérného zastoupeni energii dopadajicich atomu titanu na terc
ma hodnota tlaku pracovniho plynu vliv i na celkovy pocet atomu dopadlych
na substrat. Veli¢ina celkového toku atomu C' je definovana jako pocet do-
padlych atomu na substrat za 1s a byla spoc¢tena vztahem:

C=N—
tsim
kde Ng je pocet simulacnich c¢astic dopadlych na substrat, w udava vahu
castic a tgy, je délka simulace.

Jak je patrné z obr. 12 (horni panel), vliv tlaku na celkovy tok atomu
titanu s rostouci hodnotou klesa, pro 1 a 2 Pa je pak celkovy tok prakticky
stejny. Jednim z duvodu, ktery dany fenomén miuze zptusobovat, je i zredéni
pracovniho plynu v oblasti mezi tercem a substratem. To je vypocteno jako
pomér hustoty argonu v oblasti mezi teréem a substratem vuéci hustoté rov-
nomérné rozlozeného argonu na pocatku simulace?. Z obr. 12 (dolnf panel) je
patrné, ze zfedéni je s rostoucim tlakem vyznamnéjsi. Vysledné rozdily tlaku
pracovniho plynu jednotlivych simulaci v oblasti mezi tercem a substratem
jsou tak mensi nez rozdily tlaku pocatecnich, tj. mezi 0 a 0,8 Pa (0,4 - 2 Pa, viz
posledni bod spodniho grafu). Proto neni piekvapivé, ze v tomto tizkém roz-
mezi tlaku je zména poctu Ti dopadlych na substrat velmi mala, jak ukazuje
graf horni.

2Hodnota pro nulovy tlak vychdzi z tvahy, kdy pro mysleny jeden atom argonu
nachézejici se v analyzované oblasti je limitné mald Sance srazky s rozpraSenymi atomy
titanu. Ke zfedéni tedy nedochazi.
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Obrézek 12: Celkovy tok atomu titanu na substrat (horni panel) a faktor zfedén{ argonu
v oblasti ptred ter¢em (dolni panel) v zévislosti na poc¢dtecnim tlaku argonu v komofte.

Konstantni velikost vybojového proudu I = 20 A, tok rozprasenych atomu je dan é
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5.2 Vliv vybojového proudu

Neméné vyznamnou veli¢inu pro charakter deponované vrstvy predstavuje
vedle tlaku pracovniho plynu také velikost vybojového proudu. S rostoucim
proudem roste i mira rozprasovani tercového materialu.

5.2.1 Tlak pracovniho plynu 0,5 Pa

Piimym nésledkem vyssi miry rozprasovani je vétsi ziedéni pracovniho
plynu v oblasti mezi ter¢em a substratem, tj. pokles hustoty argonu v dané
oblasti. Ten vede i k poklesu poctu srazek atomu titanu pri jeho transportu
mezi tercem a substratem a tedy nizsimu zastoupeni ¢astic dopadajicich na
substrat s malou energii, coz doklada i graf na obr. 13. VySsi zastoupeni ¢astic
dopadajicich s vétsi energii tak predstavuje az druhotny jev zvysovani hodnot
vybojového proudu a je dany zvysujici se mirou zfedéni argonu v oblasti mezi
tercem a substratem. To dokladd i srovnani s grafickym vystupem na obr.
11 ukazujicim daleko vétsi rozdily pro ruzné hodnoty tlaku pracovniho plynu
v komore.
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Obrazek 13: Rozdélovaci funkce atomi titanu dopadajicich na substrét v zavislosti na je-
jich energii s logaritmickym délenim obou os. Velikost vybojového proudu se méni v roz-
sahu I = 10—50 A, tok rozprasenych atomu je dan g Pocateéni hodnota tlaku pracovniho
plynu v komofe ¢ini 0,5 Pa.
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Co se celkového toku dopadajicich atomu titanu na substrat tyce, je trend
zcela opacny. Zatimco vliv tlaku na tok atomu titanu neni piilis velky (viz
obr. 12 (horni panel)), zdvislost na vybojovém proudu (obr. 14) ukazuje
piimou tmérnost téchto dvou veli¢in, kdy s rostoucim vybojovym proudem
roste téz celkovy tok atomu titanu na substrat. Tato umeéra ma navic takika
linearni charakter, kdy smérnice piimek mezi dvéma naslednymi hodnotami
toku nabyvaji hodnot v rozmezi 0,28 — 0,31.
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Obrazek 14: Zavislost celkového toku atomii titanu na substrat na vybojovém proudu
I, tok rozprasenych atomu je dan é Pocatecni hodnota tlaku pracovniho plynu v komote
je konstantni a ¢ini 0,5 Pa.

5.2.2 Tlak pracovniho plynu 1 Pa

Stejné jako v pripadé predchazejiciho odstavce (kde ¢inila hodnota tlaku
0,5 Pa), i v ptipadé dvojndsobného tlaku zustavé charakter rozdélovaci funkce
v zéavislosti na ruznych hodnotach vybojového proudu totozny. Vétsi vybo-
jovy proud tak s sebou nese i vétsi zastoupeni vyssich energii dopadajicich
¢astic a naopak, jak ukazuje graf na obr. 15.

Zastoupeni jednotlivych atomu a zfedéni pracovniho plynu v oblasti pred
ter¢em je viditelné na obr. 16, z néhoz je mimo jiné dobie patrné rozdéleni
pocatecnich pozic atomu titanu na ter¢i (popsané v kap. 4.2.1). Velikost
oblasti zfedéni a jeji mira roste spolecné s rostouci hodnotou vybojového
proudu.

31
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Obrazek 15: Rozdélovaci funkce atomi titanu dopadajicich na substrat v zavislosti na je-
jich energii s logaritmickym délenim obou os. Velikost vybojového proudu ma hodnotu
I =5A al = 20A, tok rozpraSenych atomu je dén ﬁ Pocateéni hodnota tlaku pra-

covniho plynu v komofte je 1 Pa.

Hustota Ar [m~*] Hustota Ar [m~*]

4.0.10% 4.0-10%
E 3.0-10% E 3.0-10®
; 2,010 - 2040
i 1.0-10" E 1.0-10"
E 0.0-10% 0.0-10%

Hustota Ti [m~2]

1.0-10°
E 0.8-10

Husfota Ti [m~?]

1.0-10°
E 0.8-10"

; 0.5-10" < 0.5-10°
E 0.3-10" E 0.3:10"
0.0-10%° 0.0-10"

Obrazek 16: Srovnani hustoty atomii argonu a titanu v priifezu komorou v zavislosti
na velikosti vybojového proudu. Velikost vybojového proudu m& hodnotu I = 5A a
I = 20 A, tok rozprasenych atomu je ddn é Pocateéni hodnota tlaku pracovniho plynu

v komofe je 1Pa.
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5.2.3 Pulzni vybojovy proud

Jeden z fenoménu poslednich desetileti v oblasti depozice tenkych vrs-
tev predstavuje pulzni magnetronové naprasovani (HiPIMS). Hustota pra-
covniho plynu v komote v takovychto pripadech neni stacionarni. To doklada
i vizualizace na obr. 17, jez ukazuje zied ovani argonu pied teréem v pribéhu
jednoho pulzu o délce 200 pus. Oblast zfedéni predstavuje prakticky celou ob-
last mezi teré¢em a substratem (vyska 10cm). Vzhledem k nastavené délce
vybojového pulzu je ziejmé, ze k opétovnému ustdleni rozlozeni hustoty ar-
gonu v komoie dochazi az se znacnym zpozdénim po konci vyboje.

Opus 100 ps
Hustota Ar [m*] Hustota Ar [m~*]
2.0-10% 2.0-10%
E 15-10% E 1.5-102
S 10000 S 10007
E 0.5-10% E 0.5-10%
0.0-10% 0.0-10%
200 ps 300 ps
Hustota Ar [m~*] Hustota Ar [m %]
2.0-10% 2.0-10%
E 1.5-10% E 1.5:10%

1.0-10% 1.0-10%

0.5:10% 0.5:10%

laazaaKRRRENERS
laaaaaKRRRERERS

0.0-10% 0.0-10%

400 ps 500 ps

Hustota Ar [m~*]
2.0-10%

E 1.5-10%

= 1.0-10%

E 0.5-10%
0.0-10%

Hustota Ar [m~*]

2.0-10%
E 1.5-10%
1.0-10%

0.5-10%

laaanaRERRTET)

0.0-10%

Obrézek 17: Casovy pribéh hustoty atomi argonu v priifezu komorou pii pulznim
magnetronovém naprasovani. Délka proudového pulzu ¢ini (prvnich) 200 us. Velikost
vybojového proudu je pii pulzu I = 20 A (jinde nulovd), tok rozprasenych atomu je dén
é. Tlak pracovniho plynu v komoie je 0,5 Pa.
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Zkoumana oblast se nyni omezi pouze na prostor pred terc¢em, konkrétné
na oblast zahrnujici bunky do vzdalenosti 1 cm od osy terc¢ — substrat vzdalené
2 az 6. cm od terce, z niz jsou hodnoty hustot prumérovany pres vSechny ob-
jemové bunky. Vysledky z této oblasti ukazuji, ze rychle se pohybujici atomy
titanu s velkou kinetickou energii zpusobuji pii zvyseni své hustoty v oblasti
radove vetsi pokles hustoty argonu (viz obr. 18). Statisticky sum viditelny
v grafu je zpusoben koneénym poctem ¢astic ve zkoumané oblasti a jeho
potlaceni by bylo mozné docilit (za cenu zvySenych vypocetnich naroku)
zvysenim jejich poctu.

x10'°

—Ar
—Ti

- -
o N
T
| [

[e2)
T
1

Hustota atomu [m'3]

0 1 | | N |
0 0.5 1 1.5 2 25 3 35
Doba simulace [s] %107

Obrazek 18: Zavislost hustoty atomi argonu a titanu na ¢ase v oblasti pfed teréem
pfi pulznim magnetronovém naprasovani. Délka proudového pulzu je 200 us, délka periody
2000 ps. Velikost vybojového proudu je pii pulzu I = 20 A (jinde nulovd), tok rozprasenych
atomu je dan é Tlak pracovniho plynu v komofe je 0,5 Pa.

Zajimavé srovnani nabizi taktéz zavislost hustoty atomu titanu a argonu
(obr. 19) na hodnoté vybojového proudu v pulzu. Zatimco zastoupeni titanu
v oblasti pred tercem roste piimo timérné s velikosti vybojového proudu,
kiivka zied ovdn{ argonu mé pozvolngjsi (nez linedrn{) charakter. Zkoumand
oblast je pak totozna s pfedchozim grafickym vystupem.
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Obrazek 19: Zavislost hustoty atomii argonu (horn{ panel) a titanu (doln{ panel) na éase
v oblasti pfed teréem pii pulznim magnetronovém naprasovani pro ruzné hodnoty pulzniho
vybojového proudu. Délka proudového pulzu je 200 us, délka periody 2000 ps. Velikost
vybojového proudu je pii pulzu I = 10A a I = 20A (jinde nulovd), tok rozprasenych
atomu je dén ﬁ Tlak pracovniho plynu v komoie je 0,5 Pa.
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5.3 Vliv srazkového modelu

Vyjma vlivu fyzikalnich veli¢in je zddouci prozkoumat citlivost vystupnich
dat na parametrech numerického modelu. Jednim z vyznamnych parametru
simulace je pouzity srazkovy model (viz kap. 2.4.2). Z porovnani na obr.
20 je patrné, ze pii pouziti modelu proménnych tvrdych kouli VHS jsou
oproti modelu M1 zvyhodnény nizsi hodnoty energii dopadajicich ¢astic, coz
je dano predevsim odlisnou definici u¢inného prufezu o a vztahu pro roz-
ptylovy thel ©. Hodnoty celkovych toku atomu titanu na substrat nabyvaji
hodnot 5,86-10'® s~ pro model M1 a 5,89-10'® s~! pro model VHS. Vysledky
se tak pro oba srazkové modely lisi jen velmi malo.

—Model M1 |1
—Model VHS

10°

Ty T

1072

104

Rozdélovaci fce atoma Ti [1/eV]

LU R R R R AL S R L) L

107" 10° 10" 102
Energie dopadajicich atomu Ti [eV]

N
<
N

Obrazek 20: Rozdélovaci funkce atomi titanu dopadajicich na substréat v zavislosti na je-
jich energii s logaritmickym délenim obou os. Velikost vybojového proudu ma hodnotu
I = 20 A, tok rozprasenych atomu je dén é Pocateéni hodnota tlaku pracovniho plynu
v komote je 0,5 Pa. Pouzité srdzkové modely jsou M1 a VHS, viz kap. 2.4.2.

5.4 Vliv vahy simula¢nich castic

Posledni srovnani ukazuje citlivost modelu na zvolenou vahu simula¢nich
castic (1-10'% a 2-10'2), kterému odpovida i pocet ¢astic v simulaci: priblizné
2 a 1 milion. Vliv vdhy simulacnich ¢astic se pro zvolené parametry simu-
lace ukazuje jako velmi maly. V piipadé rozdélovaci funkce je vidét drobné
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zvyhodnéni nizsich energii pro mensi hodnotu véhy ééstic (viz obr. 21).
Mensi pocet simulovanych ¢astic spojeny s nizsim poctem srazek pii trans-
portu atomu tak muze vést k numerickym chybam pii vypoctu energii do-
padajicich ¢dstic na substrat (pro tento vahovy rozdil vSak nepiilis velkym).
Pro hodnotu celkového toku atomu titanu dopadlych na substrat je pak rozdil
pro ruzné vahy zanedbatelny a pohybuje se do jednoho procenta (obr. 22).

5A

—vaha 1.10"2 20A —vaha 1.10"2
—vaha 2:10"? |3 —vaha 2.10"% |3

-
o
=}
=y
(=)
o

N
<
N
-
S
N

-
S
£

Rozdélovaci fce atom0 Ti [1/eV]
3
F

Rozdélovaci fce atom0 Ti [1/eV]

10K . 3 ,
102 10° 10? 102 10° 10?
Energie dopadajicich atomu Ti [eV] Energie dopadajicich atomu Ti [eV]

Obrézek 21: Rozdélovaci funkce atomi titanu dopadajicich na substréat v zavislosti na je-
jich energii s logaritmickym délenim obou os. Velikost vybojového proudu ma hodnotu
I =5A al = 20A, tok rozprdSenych atomu je dén é Pocétecni hodnota tlaku pra-

covniho plynu v komote je 1Pa. Véha simulac¢nich ¢éstic je 1-10'2 a 2- 1012

37



x10'8
8 T T T T T T T

——yaha 1.10"2
71 —*—vaha 210" H

Celkovy tok atomu Ti [s‘1]
w £ )] (o]
T T T T
1 1 1 1

N
T
|

0 l l L L l l 1 1
4 6 8 10 12 14 16 18 20
Vybojovy proud [A]

Obrazek 22: Zavislost celkového toku atomu titanu na substrat na vybojovém proudu.
Velikost vybojového proudu mé hodnotu I = 5A a I = 20 A, tok rozpraSenych atomu
je dan é Pocateéni hodnota tlaku pracovniho plynu v komoie je 1Pa. Véha simulacnich
¢éstic je 1-10'2 a 2- 1012,

5.5 Celkovy tok atomiu titanu na terc

Zaveérecna tabulka (tab. 5) nabizi srovnani celkového toku atomu ti-
tanu na substrdt pro vSechny staciondrni simulace. Je fazena vzestupné
od nejnizsi po nejvyssi hodnotu a potvrzuje trendy z predchézejicich od-
stavcu. Nejvétsi vliv na celkovy tok ma vybojovy proud nésledovany vlivem
tlaku pracovniho plynu, vyznam vahy simulac¢nich c¢édstic a srazkového mo-
delu je velmi maly.

3 Absence simulaci pulzné magnetronového napragovani.
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vybojovy tlak srazkovy vaha celkovy tok
proud [A] | argonu [Pa] | model | éastic [10'?] | atoma Ti [10"®s7]

5 1 M1 2 1.30

) 1 M1 1 1,32

5 0.5 M1 l 1,38

10 0.5 M1 0 2,81

20 1 M1 1 5,75

20 2 M1 2 5,76

20 1 M1 2 2,77

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: Srovnani celkového toku atomu titanu na substrat v zévislosti
na nastaveni fyzikalnich veli¢in ¢i parametru numerického modelu. Razeni

s

notu nejvyssi.
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6 Zaveér

Prvnim cilem této prace bylo prostudovani soucasné literatury tykajici se
magnetronového naprasovani a numerickych metod Monte Carlo, primarné
se zaméfenim na metodu Direct Simulation Monte Carlo uzivanou pro simu-
lace transportu ¢astic v proudéni plynu. Poznatky o soucasném stavu této
problematiky jsou uvedeny v kapitole 2.

Seznameni s programem pro simulaci transportu ¢astic v magnetronovych
vybojich vyvijeném na KFY probihalo jak formou odbornych konzultaci
s autory programu, tak pomoci cvicnych simulaci slouzicich k seznameni
s ovladanim, moznostmi a limity daného softwaru.

Hlavni tikol préce predstavovalo provedeni simulaci rozprasovani terce a
transportu tercového materidlu na substrat v argonové atmosfére za nizkych
tlaku. Prozkoumat procesy v prostoru zadané geometrie a popsat chovani
pracovniho plynu pii interakci s rozprasovanymi atomy terce. V zavislosti
na vystupnich datech simulaci poté urcit podil rozprasenych atomu dopa-
dajicich na substrat a jejich rozdélovaci funkce. VySettovan byl jak vliv fy-
zikalnich velicin tlaku a vybojového proudu, tak parametri numerického
modelu v podobé vahy simula¢nich ¢astic a pouzitého srazkového modelu.

Simulace probihaly v geometrii tvaru valce rozmérové odpovidajici pouzi-
vanym vakuovym komoram experimentalnich depozi¢nich aparatur. Terco-
vym materidlem byl titan, pracovni plyn v komore pak predstavoval argon.
Interakce mezi atomy byly vzdy bindrni a pruzné. Délka vystupnich simulaci
¢inila 8 - 1073s a pocet simulovanych E4stic se pohyboval kolem jednoho
milionu.

Vysledky ukéazaly, ze tlak pracovniho plynu v komote ma vyrazny vliv
na energiové rozdéleni atomu titanu dopadajicich na substrat, pricemz vyssi
tlak ma za nasledek vyssi zastoupeni atomu dopadajicich s nizkou energii.
Zavislost celkového toku atomu titanu na tlaku jiz neni tak vyznamna a pro
vyssi simulované hodnoty tlaku jesté nadale klesd (v rozsahu 0 — 0,5 Pa cel-
kovy tok klesa, v intervalu 0,5 — 2 Pa si udrzuje ptiblizné konstantni hodnotu).
Mira zfedéni argonu v oblasti mezi tercem a substratem pak s rostoucim tla-
kem stoupa.

V pripadé vybojového proudu byl zjistén vliv jak na rozlozeni energii
castic dopadajicich na substrat, tak na jejich celkovy tok. Pro rostouci hod-
noty vybojového proudu roste téz zastoupeni ¢astic dopadajicich na substrat
s vyssi energii, i kdyz trend neni tak vyrazny jako pro ruznd nastaveni tlaku.
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Zavislost celkového toku atomu titanu na velikosti vybojového proudu je
linearné rostouci. Hustota argonu v oblasti pred tercem s rostoucim vybojo-
vym proudem klesd, u titanu je tomu naopak. K trendu ziedovani v ob-
lasti pred ter¢em dochézi i pro pulzni charakter vybojového proudu. Béhem
pulzu dochézi ke ziedovani argonu pred teréem, po pulzu dochdzi faddové
béhem 1ms k opétovnému ustaveni homogenni hustoty argonu v komofte.
Malé zmény hustoty titanu ptritom vyvolavaji o fad vétsi zmény hustoty ar-
gonu v oblasti pred tercem.

Vliv zkoumanych parametriu numerického modelu obecné neni ptilis znac-
ny. Mensi pocet simula¢nich ¢dstic v simulaci zpusobuje lehce nizsi zastou-
peni atomu dopadajicich na substrat s nizkou energii. Obdobny dusledek
zpusobuje i uziti srazkového modelu M1 oproti modelu VHS.
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Schematické zndzornéni magnetronu. Pievzato z [4].

Schematické zndzornéni vyvézeného a nevyvazeného magnetronu (se sil-
né&jsim a slabsim vnitinim magnetem). Pievzato z [2].

Znazornéni a) zavislosti depoziéni rychlost ap na prutoku reaktivniho
plynu ®rg a b) zdvislosti tlaku reaktivniho plynu prg na prutoku reak-
tivnfho plynu ®rg. Prevzato z [5].

Schematické znazornéni kvalitativné odlisnych oblasti interakce nalétdva-
jictho iontu s povrchem terce v zavislosti na atomovém ¢isle Z; a energii
dopadajicich iontu Fi,,. Prevzato z [6].

Znéazornéni zavislosti vytézku rozprasovani Y na energii dopadajicich
iontu Eiopn. Pievzato z [6].

Lennard-Jonesuv potencidl (zavislost interakéniho potencidlu V' &astic

na vzdalenosti jejich stfedu r).

Schematické zndzornéni rozptylu ¢dstice po bindrni srazce. Prevzato z [10].

Schematické znazornéni algoritmu metody DSMC. Pfevzato z [9]. . .
Schéma simula¢ni geometrie s jednotlivymi segmenty: 1 - sténa komory,
2 - vrchni strana rozpraSovaného terce, 3 - bok rozprasovaného terce, 4 -
dolni vstup (pfivod pracovniho plynu), 5 - horni vstup (odtah vyvévy),
6 - spodni strana drzdku substratu/substrat samotny, 7 - bok drzdku
substratu, 8 - vrchni strana drzaku substratu. e e
Rozdéleni poc¢atecnich pozic atomu titanu na terci. Na levé strané rozdélo-
vaci funkce vzdalenosti r pocdteénich pozic od stfedu terée. Vpravo horni
pohled na ter¢ s vyzna¢enym tthlem natoceni .

Rozdélovaci funkce atomu titanu dopadajicich na substrat v zavislosti
na jejich energii s logaritmickym délenim obou osy y (horni panel) a
logaritmickym délenim obou os (doln{ panel). Hodnota tlaku pracovniho
plynu v komofe je nastavena v rozsahu od 0 do 2 Pa. Konstantni velikost
vybojového proudu I = 20 A, tok rozprasenych atomu je déan é
Celkovy tok atomu titanu na substrat (horni panel) a faktor zfedéni ar-
gonu v oblasti pred ter¢em (dolni panel) v zévislosti na poc¢ateénim tlaku
argonu v komote. Konstantni velikost vybojového proudu I = 20 A, tok

rozpraSenych atomu je dén é .
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Rozdélovaci funkce atomu titanu dopadajicich na substrat v zavislosti
na jejich energii s logaritmickym délenim obou os. Velikost vybojového
proudu se méni v rozsahu I = 10 — 50 A, tok rozprasenych atomu je dan
é. Pocatecéni hodnota tlaku pracovniho plynu v komoie ¢ini 0,5 Pa.
Zavislost celkového toku atomu titanu na substrat na vybojovém proudu
I, tok rozprasenych atomu je dan é Pocateéni hodnota tlaku pracovniho
plynu v komofe je konstantni a ¢inf 0,5 Pa.

Rozdélovaci funkce atomu titanu dopadajicich na substrat v zavislosti
na jejich energii s logaritmickym délenim obou os. Velikost vybojového
proudu ma hodnotu I =5A a I =20 A, tok rozprésenych atomu je dén
é. Pocateéni hodnota tlaku pracovniho plynu v komote je 1Pa. .
Srovnani hustoty atomu argonu a titanu v prufezu komorou v zavislosti
na velikosti vybojového proudu. Velikost vybojového proudu ma hodnotu
I=5Aal=20A, tok rozpraSenych atomu je dan é Pocateéni hodnota
tlaku pracovniho plynu v komore je 1 Pa.

Casovy pribéh hustoty atomt argonu v prifezu komorou pii pulznim

magnetronovém naprasovani. Délka proudového pulzu ¢inf (prvnich) 200 ps.

Velikost vybojového proudu je pii pulzu I = 20 A (jinde nulovd), tok
rozprasenych atomu je dan é Tlak pracovniho plynu v komote je 0,5 Pa.
Zavislost hustoty atomu argonu a titanu na case v oblasti pied teréem
pfi pulznim magnetronovém naprasovani. Délka proudového pulzu je
200 ps, délka periody 2000 us. Velikost vybojového proudu je pii pulzu
I = 20 A (jinde nulovd), tok rozpraSenych atomu je dén é Tlak pra-
covniho plynu v komofte je 0,5 Pa. . e e e

Zavislost hustoty atomu argonu (horni panel) a titanu (dolni panel)

na Case v oblasti pfed tercem pfi pulznim magnetronovém naprasovani
pro ruzné hodnoty pulzniho vybojového proudu. Délka proudového pulzu
je 200 ps, délka periody 2000 us. Velikost vybojového proudu je pii pulzu
I =10A a I =20A (jinde nulovd), tok rozprésenych atomu je dén é
Tlak pracovniho plynu v komoie je 0,5 Pa. .

Rozdélovaci funkce atomu titanu dopadajicich na substrat v zavislosti
na jejich energii s logaritmickym délenim obou os. Velikost vybojového
proudu mé hodnotu I = 20 A, tok rozprasenych atomu je dén é Pocatecni
hodnota tlaku pracovniho plynu v komofte je 0,5 Pa. Pouzité srazkové mo-
dely jsou M1 a VHS, viz kap. 2.4.2.
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