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Anotace

Naboje ¢astic (nanocastic, klastri nebo prachovych ¢&astic), nachazejicich se v plazmatu
napi'. pfi magnetronovém odprasovani kovové katody, predstavuji duleZitou fyzikalni
charakteristiku, ktera ma vyrazny vliv na dal§i pribéh procesi s témito ¢asticemi i na
celkovy stav plazmatu. Castice ziskavaji sviij naboj pFedev§im pFimym zichytem
elektront a iontii, méné ¢asto i dalSimi mechanismy, napfr. sekundarni emisi elektronii.

V ¢lanku jsou studovany tFi matematické modely, popisujici rozdéleni elektrického naboje
na metalickych nanoéasticich kulového tvaru ve stacionarnim plazmatu. Fluidni model je
zaloZen na zjednodusSujicim predpokladu, Ze elektronové a iontové toky, dopadajici na
Castice, jsou spojité. VSechny ¢astice o0 daném poloméru ziskavaji v tomto modelu shodny
naboj. Sofistikovanéjsi a po numerické strance podstatné komplikovanéjsi kineticky model
je zaloZen na — v principu neomezené — soustavé algebraickych rovnic, v niZ je zohlednén
diskrétni charakter naboje a zohlednéna moZnost jeho nahodného rozdéleni na ¢asticich o
stejném poloméru. Rovnice svym charakterem piipominaji kinetické rovnice, popisujici
chemické reakce. Nakonec je prezentovan model, spocivajici na simulaci nadhodného
zachytu elektronii a ionti v realném ¢ase metodou Monte Carlo (MC).

Jednotlivé modely jsou realizovany ve formé vzijemné Kkooperujicich programi
Vv prostiedi MATLABu. Modely jsou koncipovany tak, aby mohly byt aplikovany ke
smésim Castic kulového tvaru s libovolnym rozdélenim jejich poloméri a pro libovolna
rozdéleni energii elektronu a ionta v plazmatu.

1 Pomocné vztahy

Klicovym pojmem zde diskutovanych modelt jsou tzv. rychlostni konstanty, udavajici rychlost,
s jakou jsou elektrony nebo ionty zachycovany nano¢astici o daném poloméru r a naboji Q = Ze, kde e je
elementérni naboj. Stfedni tok elektront nebo iontli na nanocastici Ize obecné vyjadrit ve formé

Jo =koNy, a =¢,i, 1.1

kde J, je tok elektrond nebo iontl (pocet téchto Castic, dopadajicich na nanocastici za jednotku doby), N,
je jejich koncentrace a k, = k,(Z, ) je ptislusna rychlostni konstanta. Adekvatni vyjadieni této konstanty
je pfredmétem nejriznéjsich teorii. My zde pouZijeme vyjadieni, vyplyvajici z tzv. OML teorie [1,2]. Pro
jednoduchost budeme jeste predpokladat, Ze elektrony a ionty maji maxwellovské rozdéleni rychlosti. Pak

[3]

ko (Z,r) = nr?K,(Z,7), a=e,ij, (1.2)
kde
8kBTa qu (P>
K, (Z = |[—— ——. 1.
)= [ (- (13)

V tomto vztahu je kg Boltzmannova konstanta, T, teplota, m, hmotnost a q, = +e naboj ¢astic druhu «a.
(Opét pro jednoduchost predpokladame jednou kladné€ ionizované ionty jednoho druhu.) Dale
Ze

= 1.4
dmteg v (1.4)




je potencial kulové nanocastice a f je pomocna funkce:
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Podrobné odvozeni vztahi (2 — 5) a diskusi, tykajici se pouZitych pfiblizeni, l1ze najit v [3].

Zastoupeni nanocastic v plazmatu podle velikosti je obecné popsano rozdélovaci funkci H(r).
Relativni zastoupeni jednotlivych polomérti l1ze experimentalné stanovit napf. ze statistické analyzy
velikosti nanocastic, deponovanych na vhodny substrat [4]. Podstatné problemati¢téjsi je normovani této
funkce tak, aby vyjadiovala absolutni zastoupeni jednotlivych poloméri. Je-li znama celkova koncentrace
nanocastic Hyyt, pak podminka normy v piipade diskrétniho rozdéleni ve form¢ histogramu je ziejme

ZH(T) = Hiot (1.6)

resp. pro spojité rozdéleni

f H(r) dr = Hio (1.7)

Je ale principialné obtizné zméfit nebo alespon odhadnout celkovou koncentraci nanocastic v daném misté
plazmatu. Ukazuje se, ze v pfipadé generovani nanocastic magnetronovym rozpraSovanim katody je
jednodussi odhadnout celkovy pocet atomi vazanych v nanocasticich, a na tomto zakladé normovat
rozdélovaci funkci [3]. Rozdéleni H(r) bude pro nas piedstavovat predem dany vstupni parametr
jednotlivych modeld.

2  Fluidni model

Nejobvyklej$im a pravdépodobné i nejjednodussim modelem nabijeni nanocastic je fluidni model
[5,6]. Spojité toky dopadajicich elektronti a iontd (1.1) nabijeji nanocCastici na tzv. plovouci potencial, pfi
kterém se oba toky vyrovnaji a naboj nanocastice se jiz dale neméni.

Zatnéme formulaci dynamickych rovnic, popisujicich pribéh nabijeni nanocastic v Case.
Piedpokladejme, Ze nanocastice o poloméru r nese v ur¢itém okamziku naboj Z. Dopadajici toky (1.1)
elektront a iontl vedou ke zméné€ naboje, daném rovnici

dz
E=]i_]e =N ki(Z, 1) — Ne ke(Z,7). (2.1)

Jiné mechanismy nabijeni, napt. sekundarni emisi nebo fotoemisi elektroni, v tomto vztahu zanedbavame.

Fluidni model, reprezentovany piedchozi rovnici, neuvazuje diskrétni charakter dopadajicich naboju,
dopadajici elektrické toky jsou brany jako spojité. Navic je v ném implicitn€ zahrnut predpoklad, ze vSechny
nanocastice o daném poloméru nesou v daném okamziku t stejny naboj Z(r, t). Pozdéji uvidime, ze pies
vSechna tato zjednoduSeni tento model dobie vystihuje stfedni hodnotu rozdéleni naboje, jak je stanovuje
mnohem sofistikovangjsi kineticky model.

Pfedchozi rovnici je nutné doplnit bilan¢ni rovnici pro koncentrace N, a N; elektront a iontu.
Elektrony a ionty jsou v aktivnim plazmatu generovany ionizaci neutralnich molekul plynu. Jejich tbytek
je dan zachytem na nanocésticich, vzdjemnou rekombinaci a difizi ke sténam komory. S uvdzenim vSech
téchto procest dostdvame



dn,
dt

—P—S,—N, Z k,(Z(r),7) H(F), = e,i. 2.2)

Clen P piedstavuje rychlost ionizace plazmatu (poéet part elektron — ion, generovanych v jednotce objemu
plazmatu za jednotku doby). Clen S,, vyjadiuje Gibytek elektroni &i iontd, zpiisobeny jejich difuzi z dané
oblasti a vzajemnou rekombinaci. Posledni ¢len reprezentuje ubytek elektront ¢i iontt v dusledku jejich
zachytu na nanocasticich. Rovnice (2) se v literatuie bézné nahrazuje ptedpokladem N, = N; = konst.

Z rovnic (1) a (2) vyplyva uziteny vztah, bilancujici celkovou hustotu naboje v plazmatu:

=S, —S;. (2.3)

ZZ(r) H(r) + N; — N,

d
dt

Nasledujici uvahy se budou tykat ustaleného stavu, tedy stavu, v némz jsou vSechny veli¢iny v Case
konstantni a ¢asové derivace v pfechozich rovnicich jsou rovny nule. Jak je z bilan¢ni rovnice pro celkovy
naboj zfejmé, musi byt v ustaleném stavu ztraty elektrond a ionth z dané oblasti stejné velké, S, = S; = S.

Budeme navic ptedpokladat, Ze v ustaleném stavu je soustava plazmatu a nanocastic jako celek neutralni.
Rovnice (1-3) se tim zredukuji na soustavu nezavislych rovnic

Ni ki (Z(T), T) = Ne ke (Z(T'), T'), (24)
Z Z(r)H(r) + N, — N, = 0, (2.5)
N, Z ke(Z(r), ) H(r) = P — S, (2.6)

jejimZ feSenim jsou stacionarni hodnoty N, N; a Z(r). Jelikoz hodnotu P — S z pravé strany posledni
rovnice je problematické stanovit, nahradime tuto rovnici ptimym zadanim jedné z koncentraci N, N;
jakoZto vstupniho parametru Glohy. Koncentraci elektronti N, 1ze pfimo zmétit [7], budeme proto na ni od
této chvile pohlizet jako na dalsi vstupni parametr modelu.

Reakéni koeficienty K, z rovnice (1.3) zaviseji na proménnych Z a r pouze prostiednictvim podilu
z = Z /r. Kombinaci rovnic (4) a (5) obdrzime pro tento podil rovnici

S HE)\ | Ke(z)
Z( Ne )*Ki(z)‘

1. (2.7)

Jeji kofen udava naboj jednotlivych nanocastic Z(r) = rz ikoncentraci iontd N; = N, Ko(2)/K;(2).

Poznamenejme jesté, Ze pro dostate¢né nizké koncentrace H(r) nanocastic se rovnice (5) redukuje na
podminku N; = N, arovnice (7) ptechazi do podminky K; = K, (viz rovnice (1.3) a (1.4)), coz je standardni
forma fluidniho modelu. Rovnice (7) je obecnéjsi, nebot’ do celkové bilance naboje zahrnuje i naboj, neseny
nanocasticemi.

3 Kineticky model

Fluidni model neptipousti moznost statistického rozdéleni naboje Z na ¢asticich o témze poloméru.
Piedpokladejme nyni, Ze tento naboj muzZe obecné nabyvat riznych hodnot i v ptipadé ¢astic o stejném
poloméru. Oznaéme G(Z,r) koncentraci nano¢astic o poloméru r, nesoucich naboj Z. Toto bivariantni
rozdéleni bude predevsim spliiovat normovaci podminku



Z G(Z1) = H(r). (3.1)
VA

Ze statistického hlediska lze toky J,=k,N, na nanocastici interpretovat jako pravdépodobnosti
dopadu elektronu nebo iontu touto nanocastici za jednotku doby [8]. Pfedstavme si pro nazornost, ze pro
dostate¢né maly Casovy interval dt nabyva J.dt hodnotu 0,001. To znamena, Ze za tuto dobu dopadne
vV priméru na jednu nanocéstici z tisice jeden elektron a ta o jednotku zméni svlij naboj, Z —» Z — 1.
Analogicka tvaha plati pro dopad iontu, kdy dochazi ke zméné naboje Z — Z + 1. V pruméru se tak za
dobu dt zméni pocet nanocastic G(Z) o hodnotu

dG(Z) = —N.k.(2)dt G(Z) — Nik;(2)dt G(Z) +
+Noko(Z + 1)At G(Z + 1) + Niky(Z — 1)dt G(Z — 1). (3.2)

Na zakladé této statistické interpretace tokti nahradime rovnice (2.1) a (2.2) fluidniho modelu
bilan¢nimi rovnicemi

dG(Z,7)
o = —Neko(Z,1) G(Z,7) = Niki(Z,1) GZ,7) + (33)
+Nokoe(Z+1,7)GZ+1,7) + Niki(Z—1,7) G(Z—1,7), Z=0,+1,42,..
dNg :
it =P-S,—N, Zka(Z,r)G(Z,r), a=e,l. (3.4)
Zr

V nichz jsme jesté explicitné vyznacili zavislost veli¢in na poloméru nanocastic. Stejné jako u fluidniho
modelu tyto rovnice nezachycuji v§echny zmény, které mohou vést ke zménadm rozdelovaci funkce G, napf.
zmény zpusobené sekundarni emisi elektronti ¢i zmény v koncentracich nanocastic v dasledku jejich ristu.

Kombinaci rovnic (3) a (4) ziskame jesté bilan¢ni rovnici pro celkovou hustotu naboje,

d
a = Se -5 (35)

ZZ G(Z,7) + N, — N,
Zr

ktera prirozené nahrazuje rovnici (2.3) fluidniho modelu.
Stacionarni verzi soustavy rovnic (3) piepiseme do tvaru
Niki(Z—1,7v)G(Z — 1,1) — Nk (Z, 1) G(Z, 1) = (3.6)
Niki(Z,v) G(Z,1) — Neko(Z + 1,7) G(Z + 1,1), Z=0,+1,+2,..

z kterého je zfejmé, Ze obé strany této identity jsou rovny konstanté, nezavislé na proménné Z. Vzhledem
k tomu, ze nanocastic je jen omezeny pocet a navic velkd hodnota naboje nanoéastice vyvolava silné
odpudivé sily, které brani v jeho dal$im rustu, je G(Z,7) = 0 pro |Z| — oo, a tato konstanta je nulova.
Dospéli jsme tak k neomezenému systému homogennich linearnich rovnic

Niki(Z = 1,7) G(Z — 1,7) — Neko(Z,7) G(Z,7) =0,  Z=0,+1,+2, .. (3.7)

které spolu s normaliza¢ni podminkou (1) jednozna¢né urcuji rozdéleni G (Z, r) naboji na nanocasticich o
daném poloméru r za ptedpokladu, ze koncentrace elektront a iontd jsou znamy. Ke stanoveni téchto
koncentraci potiebujeme dalsi dvé rovnice nebo podminky. Jednu podminku nam poskytne bilan¢ni rovnice
(5) pro celkovou hustotu naboje. Z ni vyplyva, ze ve stacionarnim stavu musi nutné platit S, = S; = S.
S uvazenim elektrické neutrality systému plazma plus nanocastice dostavame

Zz G(Z,7) + N, — N, = 0. (3.8)
Zr



Soustavu rovnic (1,7,8) zbyva doplnit posledni rovnici, napt. pro koncentraci elektront,
P-5
ZZ,T ke(Z, T) G(Z; T') '

aby soustava byla uplna. Ze stejnych diivodt jako u fluidniho modelu nahradime tuto rovnici pfedpokladem,
ze stacionarni koncentrace elektroni N, je pfedem dana jako vstupni parametr modelu.

Ne =

(3.9)

Nas kineticky model je tedy definovan soustavou rovnic

NKi(Z = 1,7) G(Z = 1,7) = NJKo(Z,7) G(Z,r) = 0,  Z=0,41,42, .. (3.10)
Z G(Zr) = H(r) (3.11)
VA
ZZG(Z,r)+Ni—Ne —0 (3.12)
zZr

Soustava je tiplna v tom smyslu, Ze jednoznacné urcuje stacionarni rozdéleni ¢astic podle naboje a poloméru
G(Z,r) i stacionarni koncentrace ionti N;. Predpokladame piitom, Ze parametry H (r) (rozdéleni nanocastic
podle jejich poloméra) a N, (koncentrace elektront) jsou dany z experimentu.

Numericky algoritmus, fe$ici tuto soustavu, mize byt nasledujici. V prvnim kroku odhadneme naboj
nanocastice o poloméru r jako Z; = [rz], kde z je feSeni rovnice (2.7) fluidniho modelu a hranaté zavorky
oznacuji celou Cast Cisla. Oc¢ekavame, ze statistické rozdéleni naboje bude nabyvat maxima bud’ pfimo
v tomto bod¢, nebo v jeho blizkém okoli. Z homogennich linearnich rovnic (7) dostavame pro zatim
nenormalizované rozdéleni naboje g(Z) a pro zatim nezndmy pomér elektrond a iontd u = N./N;
nasledujici rekurentni vyjadfeni:

g(Zf,T',/J.) = 11 (313)
(Z,7, 1) Ki(Z~1,7) Z-17r0, Z=2Zi+1,7Z+2 (3.14)
JTJ“ D ———— - ITIM ) = ’ RLEY] .

g W K.(Z,7) 9 f f
uKe(Z+1,7)
Z =—F g(Z+1 Z=Z;—1,Z;—2, ... 3.15
g( ,T,‘Ll) Ki(Z,T) g( + ,T',‘u), f ) Lf ’ ( )

Jak numerické testy ukazuji, tyto rekurentni posloupnosti konverguji po obou stranach Z; velice
rychle k nule. Jednotlivé ¢leny zbyva jesté na zakladé podminky (1) znormalizovat

9,1,
GZr ) = =" H(p). 3.16
H ZZ' g (Z 7 I"l) ( )
a dosadit do podminky neutrality (12). Dostaneme rovnici F (1) = 0 pro zatim neznamy parametr u, kde
2zZ g(Z,r, 1) 1
F(u) =— Z( r)|+——1 3.17
Ne 2\ Sz9rm ")k G147

Cleny g(Z,r, 1) jsou uréeny z rekurentnich relaci (13-15).

Ze znamé hodnoty u dostavame jak rozdéleni naboje G (Z,r) (rovnice (16)), tak i koncentraci iontl
(N; = Ne/u).

Zajimavé je srovnani fluidniho a kinetického modelu. Neni tézké ukazat [3], Ze rovnice fluidniho
modelu vyplyvaji ze sttedovanych rovnic modelu kinetického, provedeme-li v téchto rovnicich zamény

(Z) - Z(r), (3.18)
(Ko (Z,7)) > Ko (Z(7), 7). (3.19)



Na levé strané v hranatych zavorkach jsou stfedni hodnoty veli¢in kinetického modelu, na pravé strané jsou
odpovidajici hodnoty fluidniho modelu. Jak bude ilustrovano na numerickém testu v oddile 5, velice
jednoduchy fluidni model vystihuje s ptesnosti né€kolika procent stfedni hodnoty rozdéleni naboju
kinetického modelu.

4 Metoda Monte Carlo

Statistické rozdéleni naboji na nanocasticich mtizeme ziskat i prosttednictvim metody Monte Carlo
(MC). Takto bylo rozd€leni naboje pocitano v ¢lanku [6]. Metoda MC vychazi z pravdépodobnostniho
popisu jevi. Vyhodou je relativné jednoduchy algoritmus, nevyhodou nizka rychlost konvergence a s tim
spojené naroky na vypocetni ¢as. Ukazeme, Ze vV ramci déju, které jsme dosud uvazovali v ptedchozich dvou
modelech, je metoda MC plné¢ ekvivalentni pfedchozimu kinetickému modelu, ktery poskytuje rozdéleni
nabojl podstatné rychleji a efektivnéji.

Vzhledem k dobte znamému principu statistické fyziky lze statistiku ¢asovych fluktuaci veli¢iny A
néjaké entity (Castice, souboru), nachazejici se v termodynamické rovnovaze se svym okolim, nahradit
statistikou rozdéleni této veli¢iny v tzv. Gibbsové souboru identickych entit [9]. Specialné pro tuto veli¢inu
plati rovnost A = (A), kde pruh piedstavuje ¢asovou stfedni hodnotu pro jednu entitu, ahlové zavorky
piedstavuji stfedovani pies entity v Gibbsové souboru. V naSem pfipadé je touto entitou nanocastice,
statistickou veli¢inou jeji naboj Z, za Gibbstiv soubor miizeme povazovat nanoc¢astice o daném poloméru.
Rozdéleni naboje na téchto nanocasticich v daném okamziku tedy miizeme nahradit statistickym rozdélenim
naboje na jedné nanocastici v prubéhu casu.

V souladu s avahou, piedchazejici rovnici (3.2), Ize toky elektronti nebo iontd na nanocastici J, =
koN,, a =e,i, interpretovat jako pravdépodobnosti jejich zachytu na nanocastici za jednotku doby.
Celkovy tok J, = J. + J; ptedstavuje pravdépodobnost za jednotku doby zachytu ¢astice bez rozliseni, zda
jde o elektron nebo ion.

Doby At mezi dvéma zachyty elektronu nebo iontu nanocastici se fidi exponencialnim rozdélenim,
Pravdépodobnost, Ze nanoCastice zachyti elektron nebo ion (bez rozliSeni typu) za dobu At je pro
exponencialni rozdéleni dana vztahem [6]

Py(At) = 1 — exp(—J, At). “4.1)
Pravdépodobnost, Ze touto zachycenou cCastici bude elektron, je ziejmé p. = J./Jog, pravdépodobnost
zachytu iontu je p; = Ji/Jo = 1 — Pe.

Z téchto vztahli pro pravdépodobnosti jiz vyplyva realizace metody MC, simulujici jednotlivé
zachyty. Na poc¢atku kazdého kroku generujeme dvojici nahodnych ¢isel y; ay, S rovhomérnym rozdélenim
na intervalu (0,1). Prvni nahodné ¢islo bude urcovat dobu mezi dvéma zachyty, druhé upiesni, zda §lo o
elektron nebo ion. Z rovnice y; = Py (At) nejdiive ur¢ime dobu zachytu elektronu nebo iontu,

At = In(1 —vy,). (4.2)

1
Jo(Z)
Je-li y, < pe, pujde o elektron a celkovy naboj nanocastice o jednotku snizime, Z - Z — 1, v opa¢ném
ptipadé pujde o ion a ndboj nanocastice zvysime, Z — Z + 1. Pied dalsim krokem piepocitame koeficienty
Jo @ pe pro novy naboj.

Timto zpusobem ziskame po M krocich pro danou nanocastici posloupnosti ¢asovych intervald
{Aty, At,, ..., Aty } a ndbojt {Zy,Z,, ..., Zy}. Po dostatetném poctu téchto kroki bude rozdéleni naboji
vykazovat staciondrni fluktuace kolem stfedni hodnoty Z. Tyto fluktuace mohou byt statisticky dale
analyzovany. Specialn¢ pravdépodobnost G(Z,r)/H(r) naboje Z u nanocastice o poloméru r bude dana
jako podil doby, po kterou nano¢astice tento naboj nesla, k celkové simulované dobé.



Z piedchozich uvah je ziejmé, ze metodu MC lze pokladat za specificky zptisob feseni rovnic (3.3),
resp. jejich stacionarni verze (3.6). Z ¢isté¢ numerického hlediska je algoritmus piimého feseni kinetickych
rovnic podstatn¢ efektivnéjsi. Na druhé strané metoda MC poskytuje navic i statistické charakteristiky
fluktuaci v ¢asové, pripadné i frekvencni oblasti.

5 Numerické testovani jednotlivych modeli

Navrzené matematické modely byly realizovany prostiednictvim systému spolupracujicich programi
Vv MATLABu. Samostatné moduly umozniuji snadnou obménu vstupnich udajt, tykajicich se nanocastic ¢i
plazmatu.

Nasledujici ukazky se jednotné tykaji maxwellovského rozdéleni energie elektront o teploté T, =
0,5 eV a maxwellovského rozdéleni energie iontti o teploté T; = 400 K. Pfedem zvolena byla i hodnota
koncentrace elektronti N, = 1 x 10 m™3. Koncentrace iontd N; byla stanovena z podminky celkové
elektrické neutrality soustavy plazmatu a nanocastic.

Rozdéleni nanocastic podle velikosti, generovanych v magnetronech, lze ¢asto aproximovat
logaritmicko-normalnimi rozdélenimi. Proto jednim z testovanych rozdéleni nanocastic H(r) podle jejich
poloméru je rozdéleni logaritmicko-normalni, obr. 1. Jeho stfedni hodnota < r > = 15 nm, smérodatna
odchylka ¢, = 7 nm.

Bez ohledu na tvar konkrétniho rozdéleni poloméri byla tato rozdéleni nanocastic jednotné
normovéna tak, aby celkova koncentrace atomil, vazanych v nano&asticich, byla N, = 1 x 10?2 m~3,
V ptipadé logaritmicko-normalniho rozdéleni z obr. 1 a nanocastic tvotfenych atomy titanu tomu odpovida
celkova koncentrace nano¢astic N, = 8,2 X 101 m™3.
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Obr. 1. Histogram poloméra nanocastic, logaritmicko-normalni rozdélent,
<r>=15nm, 0 = 7nm

Pro vysSe uvedena vstupni data dostdvame z fluidniho modelu zéavislost naboje na poloméru
nanocastic, zobrazenou na obr. 2. Jde o piesné linearni zavislost s pomérem Z/r = —0,9. Pomér
koncentraci elektront a iontd, dany pozadavkem neutrality (2.5), je N./N; = 0,48.
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Obr. 2. Rozd¢leni nabojti na nanocasticich v zavislosti na jejich poloméru, fluidni model

Kineticky model dava ke kazdému poloméru charakteristické rozdéleni nabojl, obr. 3. Pomér
elektrond a iontd N./N; = 0,47 z kinetického modelu se lisi jen nepatrné od hodnoty 0,48 z fluidniho
modelu. Stejné tak stfedni hodnota rozdéleni naboji kinetického modelu se prakticky shoduje s hodnotou
naboje, jak ji pfedpovida fluidni model. Jak je z obr. 4 patrné, odchylky ¢ini jen nékolik procent. Numerické
testy potvrzuji, Ze tato shoda plati obecné i pro jina rozdéleni nanocastic podle velikosti i pro jiné parametry

plazmatu.
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Obr. 3. Rozd¢leni nabojti na nanocasticich v zavislosti na jejich poloméru, kineticky model

15

20

25
r [nm]

30

35

40

45




....1.

-0.01 L ]

-0.02 L]

s
L]

0.03 L

Z,-2)/Z

-0.04 1

0.05

-0.06 : g 5 > : g :
5 10 15 20 25 30 35 40 45
r [nm]
Obr. 4. Porovnani hodnot nabojii Z¢ nanocastic, pocitanych z fluidniho modelu,
a stfednich hodnot naboji Zg = (Z) kinetického modelu. Ob¢ veli¢iny se
odchyluji pouze o n¢€kolik procent.

Pii porovnavani predpovédi kinetického modelu a modelu MC jsme pro lepsi piehlednost grafickych
vystupti zvolili rovnomérné rozdéleni polomért H(r) se zastoupenim tii polomérd, obr. 5. Normovani
tohoto rozdéleni bylo opét zvoleno tak, aby celkova koncentrace atomu titanu v nanoc¢asticich byla N, =
1 x 1021 m™3. Této koncentraci atomii a tomuto rozdéleni polomérti odpovidd celkova koncentrace
titanovych nanogastic N, = 1,5 X 10> m~3. Pomér koncentrace elektroni a iontii je v tomto piipadé
N./N; = 0,39.
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Obr. 5. Histogram rovnomérného zastoupeni nanoc¢astic v plazmatu pro poloméry 5, 10 a 20 nm.

Rozd€leni naboju, uréené na zakladé kinetického modelu, zachycuje obr. 6. Je z ného dobfe patrné,
7e nanocastice jsou nabity zaporné a s rostoucim polomérem se jejich rozdéleni ndboje posouva vice do



zapornych hodnot. Soucasné se pon€kud zvétSuje i Sitka (smerodatnd odchylka) rozdéleni. Pouze castice o
velmi malém poloméru mohou nést maly kladny néboj.
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Obr. 6. Rozdéleni naboju na nanocasticich v zavislosti na jejich poloméru, kineticky model.
Kazdy z poloméri je zastoupen jednou tfetinou celkového poctu nanocastic.

Vysledek simulace ustalenych fluktuaci naboje na nanocasticich o poloméru r = 20 nm metodou
MC po zhruba 20 tisicich krocich zachycuje obr. 7. Vstupni data jsou stejna jako pro piedchozi kineticky
model. Charakteristicka (stfedni) doba mezi dvéma po sobé jdoucimi zménami naboje je pro tento polomér

7 =1 x 107° s. Interval ptirozen& nartista s klesajicim polomérem ¢astice; pro 7 = 5 nm je tato doba 7 ~
1x107%s.
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Obr. 7. Casové fluktuace naboje na nanoéastici o poloméru r = 20 nm, metoda MC.



Obr. 8 ukazuje rozdéleni naboji na nanocasticich pro jednotlivé poloméry, jak je pfedpovida metoda
MC. Pro porovnani je zde vyneseno i rozdéleni naboju, piedpovézené kinetickym modelem. Je ziejmé, ze
vysledky se — az na statistickou chybu metody MC — pln¢ shoduyji.
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Obr. 8. Rozdéleni naboje na nanocasticich. Porovnani metody MC a kinetického modelu.

6 Zavér
V ¢lanku jsme se podrobné zabyvali tfemi modely, uréujicimi naboje nanocastic v plazmatu za

stacionarnich podminek. Tyto modely je mozné aplikovat k libovolnému rozdéleni nanocastic podle
velikosti a do jisté miry k libovolnému rozdéleni elektronti a iontti podle jejich energie.

V literatuie se muzeme bézné setkat s fluidnim modelem [5]. Pfitom se zjednodusené piedpoklada,
7e koncentrace nanocastic je natolik mala, Ze jejich naboj neovlivni koncentraci elektront a iontt v plazmatu
atedy N./N; = 1. Tato podminka neplati napi. v klastrozdrojich, v nichz se nano¢astice tvofi spojovanim
atomi kovu, rozprasenych dopadem ionti na katodu [3]. V naSich modelech jsme vliv nanoéastic na
celkovou koncentraci elektront a ionti zapocitali, pomér N /N; je mensi nez 1. Zaroven jsme ukazali, ze
fluidni model i pfes svou jednoduchost poskytuje velmi dobré odhady stfednich hodnot naboji nano¢astic,
pocitanych z podstatné komplikovanéjsiho kinetického modelu ¢i metodou MC.

S rovnicemi kinetického modelu se miizeme setkat v &lanku [8]. Reseni nekoneéného systému rovnic
(3.6) se zde omezuje na ptimé feSeni soustavy pouze tii rovnic pro nerealistické hodnoty naboje Z = +1 a
0. Nami navrzeny algoritmus feSeni rovnic (3.6), vyjadfenych ve tvaru (3.7), umoziuje fesit tuto soustavu
V tplnosti pro vSechny mozné naboje, nesené nanocastici.

S metodou MC, opét za zjednodusujiciho pfedpokladu N, /N; = 1, se setkavame v publikaci [6]. Zde
jsme ukazali, Ze stacionarni rozdéleni naboje na nanocasticich 1ze podstatné efektivnéji urcit z Kinetickych
rovnic, které jsou metodé¢ MC ekvivalentni.

Na zavér je tieba zdlraznit, Ze zde pocitané rozdéleni naboji na nanocasticich se neshoduje s jejich
kone¢nymi hodnotami. To je dano tim, Ze proces vybijeni nanocastic v rozpadajicim se (afterglow) plazmatu
jiZz neni stacionarni a je nutné jej popsat casovymi rovnicemi. Nicmén¢ stacionarni rozdéleni naboje ma
dulezity vliv na stav plazmatu a prabéh tvorby nanocastic.
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