Oponentsky posudek na diplomovou praci Michala Suly ,,Monte Carlo simulace napousténi
reaktivniho plynu pro reaktivni magnetronové napraSovani vrstev

Bé&hem poslednich né€kolika let Sikovni lidi na na$i katedfe vyvinuli novy systém kombinujici
reaktivni magnetronové naprasovani s vysokovykonovym pulsnim médem. Tento systém je
v lecéems jednodussi nez dosud vymyslené piistupy k vysokovykonovému reaktivnimu
rychlosti kvalitnich densifikovanych stechiometrickych vrstev oxidt, nitridd a dokonce
oxynitridi s laditelnym sloZenim aniont. Klicovou roli v systému hraje zpisob napousténi
reaktivniho plynu trubickami pted teréem. Proto Michalova prace ma za tikol prvni krok

k detailnimu pochopeni napous$téni reaktivniho plynu do komory pomoci numerickych
simulaci, a to jak pro homogenni tlak pracovniho plynu bez vyboje napousténi zavisi na
ruznych parametrech.

Michal praci napsal jasné, struéné a piehledné, az na obCasné preklepy, drobné gramatické
chyby a nepiesnosti, které jsem spolu s drobnymi naméty napsal do piilohy. Po tvodu, ve
kterém dobfe motivuje numerické simulace,nasleduje pfehledova kapitola 2, v niz Michal
prehledné diskutuje vlastnosti a problémy reaktivniho napraSovani (mozné bych tady
doporuc¢il zminku téz o vysokovykonovém pulsnim moédu) a metody Monte Carlo: obecny
princip, dilezitost a vlastnosti generatoru nahodnych ¢isel a kone¢né€ pouZziti metody Monte
Carlo pro napraSovani tenkych vrstev v programu TRIM a jeho derivatech.

Jadro prace tvoii kapitoly 4 a 5. V kapitole 4 Michal formuluje ulohu a jeji pfedpoklady,
popisuje uvazené fyzikalni procesy (srazky a interakce s povrchy) a jejich zahrnuti do
algoritmu a kone¢né vstupy a vystupy programu. V kapitole 5 pak Michal diskutuje vysledky.
Piehledné uvadi zavislosti napousténi reaktivniho plynu, konkrétné€ kysliku, na zékladnich
parametrech: sméru vypusti, tlaku, umisténi trubicek a pratoku. Zavislosti, které ziskal, jsou
fyzikalné rozumné a Michal je dobfe komentuje. Kladné hodnotim také to, Ze Michal
naznacuje dal$i sméry vyzkumu: na str. 19 vliv pfitomnosti plazmatu a na str. 37 zévislost
tlaku reaktivniho plynu ve vypusti na pratoku.

K obhajobé mam nasledujici otazky:

1. Nastr. 27 pises, ze klesajici t€inny prifez s rostouci relativni rychlosti ¢astic vede
k rychlej$imu ristu viskozity s teplotou. Muzes vysvétlit, jak zmenSeni u¢inného
prufezu vede k zvétSeni viskozity?

2. Nastr. 42 piSes: ,,Pti otoCeni na substrat je mezi zacatkem simulace a momentem, kdy
¢astice mohou dopadnout na substrat, pfiblizné trojnasobna doba oproti situaci pii
otoCeni k ter¢i.” To davas do souvislosti s tfikrat vétsi vzdalenosti k substratu nez
k ter¢i. Pfi difuzi ale doba Sifeni roste s kvadratem vzdalenosti. Mzes tedy ocenit roli
difuze v tvych simulacich a jeji projev v rozdélenich na obr. 5.2 a 5.3?

3. Nastr. 37 piSes, Ze hodnoty rychlosti v tabulce 5.1 mohou byt nadhodnocené. Muzes
odhadnout skute¢né hodnoty? '

Celkové je Michalova prace pfinosnd a na aktudlni téma, takze ji doporucuju k obhajobé a
navrhuju znamku vyborné.
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Ptiloha: seznam pieklepli a drobnych gramatickych chyb, drobnych nepiesnosti a drobnych
naméti

Str. 1:
° ,,Ac se jedna ekonomicky a vé€decky vyznamnou a zajimavou technologu “chybi ,,0%.
..misto uvniti vakuové komory kde je reaktivni plyn napoustén...  chybi carka podobné taky Jlnde v textu
° ,,Tento model bude poté implementovan jako poéitaovy algoritmus, a pfispét tak k lepSimu poznani dep021cn1ho procesu “ Ma byt
Lprisp&je”.
Str. 2: .
e ..., tak aby dochazelo k dostate¢né mife nasledné ionizaci...“ asi ma byt ,,v dostateéné mite k nasledné ionizaci“.
Str. 4:
ov popisku k Obrazku 2.1 b) chybi slovo ,.funkce*
Str. 5:
e (viz. obr. 1) nemd byt tecka za ,,viz*“ a ma byt obr. 2.1.
e _Jeho vznik Ize vysvétlit pfedev§im snizeni rozpraovaci rychlosti... “ ma byt ,,snizenim*
e _Druhy jev zplisobi sniZeni spotfeby reakéniho plynu na sténach komory, a z toho vyplyvajici zmény parcialniho tlaku reakéniho plynu.“
Ma byt ,reaktivniho* a nema byt ¢arka.
e .V metalickém modu odpovidajicimu...“ ma byt ,,odpovidajicim“
e _Toto zpomaleni je zplisoben vrstvou materidlu na povrchu terce, které jeste nebyl odpraseny vlivem nizké rozpraSovaci rychlosti. ma byt
»Zpusobeno“ a , ktery“
Str. 6:
® (2.2) m4 byt max (- derivace).
e _Experimenty ovSem prokazaly, Ze pro tyto ‘zakdzané” hodnoty pre 0dp0Vldaj1 filmy s x=1 a podstechiometrické filmy s x<1.“ Ma byt
Htémto zakazanym hodnotam®.
Str. 8:
e Chybi odkaz na obr. 2.2 v textu.
e _Délka trvani zapnutého pulzu je dana tak, aby se na dielektriku nesta¢ilo nahromadit mnoZstvi naboje vyssi, nez je kriticka hodnota a
nedoslo k vytvoteni mikrooblouku.“ Chybi ¢arka.
Str. 9:
e .V piipadé pouziti ter¢l z riiznych materialu lze deponovat kompozitni vrstvy “ Ma byt ,,materlal““
Str. 10: :
e _Hrab¢ Buffon navrhl pokus, kdy se papir s rovnob&znymi linkami vzdalenymi od sebe d opakované hazela jehla o délce L...* chybi ,,na*
Str. 11:
e _Pravdépodobnost, Ze jehla dopadne tak, Ze protne linku je... chybi ¢arka
Str. 12:
e _(a spolecné s tim i ostatnimi numerické pfistupy)“ ma byt ,,ostatni
Str. 14:
e ... a byvajici bity jsou smichany do pseudonahodného stavu.“ Ma byt ,,zbyvajici*.
e ... protoze neopotiebuje operaci vyhledavani a souctu celych ¢isel.“ Ma byt ,,nepotiebuje™.
o* Mozna trochu vysvétlit: pro¢ pro c=0 je ¢tytikrat kratsi cyklus? Co je operace vyhledavani celych &isel? Miize byt X, zaporné?
Str. 15:
e ..., ktery obsahuje funkcionalitu TRIMu a rozsifuje ji o dal$i funkce.“ M4 byt . ji*.
e* Mozna by stalo za to zdliraznit, Ze pro 2GeV/amu uz je potfeba uvazit jaderné reakce.
o* Béhem kolizi maji atom a ion Coloumbicky potencial, véetné vyménné a korela¢ni interakce mezi pfekryvanymi elektronovymi obaly.
Ma byt coulombicky. Vécné: byla by lepsi piesngjsi formulace, co mysli§ coulombickym potencidlem pro neutralni atom.
e* RozloZeni ndboje iontii uvnitf terCe je popsan jako velikost efektivniho naboje iontii, véetng rychlosti iontii zavislé na naboji a celkového
elektronového mote terce.“ Ma byt ,,popsano“ a chybi ¢arka. Vécné: trochu nejasna formulace
Str. 16:
o* Piedpona SD znamena zkratku , static-dynamic®, tedy Ze program umoziiuje jak statické tak dynamické vypocty.© Mozna by bylo dobré
fict explicitng, Ze se tim mysli statické a dynamické, co se tyce terée.
Str. 18:
e* Rozméry vakuové komory, umisténi otvori napoustécich trubicek, terée a substratu odpovidaji depoziénimu systému pouZzitému v . [20],
[19].« Nema byt tecka za ,,v¢“. Mozna by bylo dobré popsat tenhle systém vic v detailu a mozna uz v sekci 2.1, kdyZ je to vlastng hlavni
motivace pro tuhle praci.
Str. 19:
e .V ramci vypodti programu, ktery je soudasti této prace, nejsou tyto jevy uvazovany a program tak uvazuje tlak pracovniho plynu
rovnomeme rozlozeny po celém simulovaném prostoru.“ Lépe by se hodilo o dva odstavce niz.
e _Uvnitf komory pomoci magnetronu vytvoreno magnetické pole.“ Chybi sloveso.
e .V tomto prostiedi se poté zapali doutnavy vyboj, ktery je zdrojem ionizovanych &astic reaktivniho plynu.“ Ma byt pracovniho?
e _Pti simulaci transportu reaktivni plynu byly zanedbany interakce...“ ma byt ,reaktivniho®.
e _Metoda se omezuje se pouze na modelovani...“ dvakrat ,,se.
Str. 22: :
o* _Po naCteni po¢atecniho nastaveni program vygeneruje zadané mnozstvi ¢astic reaktivniho plynu v po¢ateéni pozici.“ Mozna by bylo
dobré Fict, Ze to je jen vybrana podmnoZina ¢astic, takze proto na str. 32 se miize kromé podtu &astic zadat taky tlak, teplota a delta_t, jako
nezavislé veli¢iny, a pfeSkalovani na skutecna Cisla je dano vahou w zavedenou na str. 37 vztahem (5.1). Tedy zdiiraznit, Ze to jsou jednotlivé
Castice, ne soubory ¢astic, a proto prodélavaji jednotlivé srazky.
o* nadefinuj pV proud.
Str. 23:
o* Mozna trochu lépe vysvétli, pro¢ pouzivas inverzni erf.
e* 2. Vypocet drahy molekuly reaktivniho plynu do dalsi srazky s vygenerovanym partnerem, v zavislosti na rychlosti srazkového partnera
a rychlosti molekuly.“ Mozna dobré napsat explicitng, Ze rychlosti molekuly a partnera uréi drahu do dal3i srazky kvili zavislosti (4.7), ktera
se dosadi do (4.6) a odtud do (4.5).



e*  Na konci kazdého cyklu hlavniho vypo&tu pro danou ¢astici program porovna vnitini dobu b&hu simulace pro momentalné simulovanou
Castici s parametrem delfa_t.“ Mozna by bylo dobré fict explicitng, Ze ta vnitini doba b&hu simulace nema zadny elementarni krok, nybrz
piibyva po ¢asovych intervalech danych pohybem mezi srazkami. g

Str. 24: ]

e* ...misto toho se ulozi hodnota simulagniho ¢asu pfevysujici delta t pro danou &astici a pozice Castice v Sase delta_t.“ Mozné by bylo
e .V opa¢né ptipadé &astice nemohla kolidovat...* ma byt ,.v opa&ném®.

e Vyvojovy diagram b&hu programu je vyobrazen na obrazku 4.4.“ ma byt 4.3.

Str. 25: i

e novy vektor rychlosti se generuje podle rovnic (4.25)-(4.30).

Str. 26:

e* ystupni soubor popsan v 4.4.1. Vécné: Pro E<=epsi miize§ skocit za rozhodovani t<delta_t. Navic s epsi by se méla srovnavat rychlost, ne
energie podle posledniho odstavce 4.4.1 na str. 34.

Str. 27:

e ,Koeficient viskozity u hard spere modelu je imémy odmocning z teploty, resp. 7°°.“ ma byt ,tj.“

e _Tato pozorovani vedla k zavedeni modelu aproximujicim &astice jako nedeformovatelné koule s proménnou velikosti.“ Ma byt
-aproximujicimu®. Tato formulace je lep$i nez formulace ,,model nedeformovatelnych tvrdych kouli“ na zac¢atku stranky.

o* Byly by lep3i presnéjsi a jasn&jsi formulace ve vétach:

.Rychlost klesani je pfimo umérna zméné¢ koeficientu viskozity v zavislosti na zméné teploty.*

,.Bylo zjisténo Ze disledky zmény molekularniho modelu v analytickych a numerickych studiich silng koreluje se zménou efektivniho
ucinného priifezu.* )

,-ale pomér hybnosti k takto ziskané hodnoté& uéinného prifezu zistava konstantni, oviem spravné by se pomér mél ménit exponencialné

v zavislosti na viskozitg.“

Str. 28:

e* Ve vypoctech, uvadénych v ¢asti 5 této prace, jsou parametry d,.; wa o vzdy stejné, pokud neni uvedeno jinak.” Lépe by bylo Fict, Ze
jsou pevné nastavené.

e v rovnici (4.10) chybi jednotky

e _Zachovani hybnosti 1ze snadno odvodit v tzv. ,,center of mass“ (CoM) soufadnicového systému, tedy systému soufadnic pohybujiciho se
konstantni rychlosti... “ ma byt ,,soufadnicovém™ a ,,pohybujicim*.

e ve (4.14) ma byt znaménko -?

Str. 29:

e rovnice (4.2,4.3) maji byt (4.14,4.15) a (4.5,4.6) maji byt (4.17,4.18)?

e I ze tak odvodit, Ze vysledné hybnosti po srazce budou také stejné velikosti a ptisobici na opa¢né strany. Ma byt ,,sméfujici“?

e* 'V CoM systému soutadnic tedy cela kolize prob&hne v jedné roving.“ Je tu pfedpoklad centralnich sil? Je spInény? Pii nebodové ¢astici
miize byt pfenos mezi orbitalnim a vnitinim momentem hybnosti?.

Str. 30: '

e v textu mé byt odkaz na obr. 4.3.

Str. 31:

e rovnice (4.23) ma mit v Citateli minus.

e v textu ma byt odkaz na rovnice (4.19-23).

o* bylo by dobré napsat formuli analogickou (4.24) pro generovani thlu ¥ po sraZce.

Str. 33:

e otoceni mé byt definovano naopak (srov. Str. 22 dole). TaktéZ na str. 36 a na str. 38.

e epsi ma mit jednotky m/s.

e _7a lomitkem je vzdy nutné nechat jesté jeden prazdny radek, aby funkce namelist spravné nacetla soubor.” Mozna lépe fict, Ze je tam
potreba dat znak CR.

o* Mozn4 uZite¢né fict, Ze se do binarniho souboru zapisuje po&et srazek kvili srovnani s max_ttl, a vysvétlit pro¢ je celkové velikost
souboru 27MB.

e M4 byt odkaz na obrazek 4.2?

Str. 34:

e* neni potieba zavadét veliCiny r_ar, r_rg. Mozna dobré fict, Ze c,,.; pro vztah (4.7) se pocitd v programu.

eo* Pokud &astice ztrati dost energie na to, aby zpomalila pod tuto hranici, je uvazovana jako termalizovana.“ Ma byt ,,uvazovana“. Mozna
Iépe ..je povazovana za termalizovanou.“ Vécné: Mozna lepsi zvolit jiné oznaceni nez ,termalizace™ (téZ na str. 19 a 23), protoZe epsi je
mensi nez termalni rychlost odpovidajici teploté t_k. Navic by asi bylo dobré fict explicitné, Ze takhle zpomalené ¢4stice jsou vyloucené

z vypoctu, a kolik zhruba takhle vyloucenych ¢astic bylo.

Str. 35:

o* bylo by dobré fict, pro¢ se uklada délka vypodtu, kdyZ je zadand jako parametr ve vstupnim souboru. TaktéZ k Cemu je dobré ulozit
pocatecni rychlosti ¢astic.

Str. 37:

e ...arychlosti v tabulce 5.1 tak mohou oproti skutecné situaci do uréité miry nadhodnocené.* Chybi sloveso.

e Obrazky prostorového rozlozeni hustoty ¢astic uvniti komory jsou fezy prostorem vakuové komory, vedenymi v roviné kolmé na terc,
obsahujici usti napoustécich trubicek. Ma byt ,,vedené ) '

e* mozna dobré fict explicitng, Ze buiiky se zavadgji jenom pro zobrazeni, ne pro vypodet.

e fict, ze At je totéz co delta_t a Ze N, je totéZ co pocet_castic.

Str. 38:

e _7Za ucelem vizualizace vyznamu toho to parametru byly provedeny dva vypodty...“ ma byt ,tohoto*.

e _Pokud jsou otvory napoustécich trubi¢ek otoceny smérem k ter¢i, je nejvétsi hustota ¢astic mezi tubickami a teréem.* M4 byt
LHtrubiCkami®,

Str. 39:

e _Prostorové rozlozeni hustoty ¢astic ve stacionarnim stavu... “ Mozna by bylo dobré diskutovat stacionarni stav uz v textu, co to znamend a
za jak dlouho je zhruba dosazeny. :

Str. 42 i )

e* Pii otoCeni na substrat je mezi zacatkem simulace a momentem, kdy astice mohou dopadnout na substrat, ptiblizn& trojnasobna doba
oproti situaci pti otoCeni k ter¢i.“ Mozna dobré diskutovat, Ze linearni zavislost doby na vzdélenosti znamena, Ze moc nedochazi k difuzi, jak
téz ukazuje nerovnomérné rozdéleni na obr. 5.2 a 5.3.



e _Na substratu je rozlozeni dopadit mnohem rovnomérmé;jsi nez na ter¢...“ ma byt ,,na terci.

Str. 43:

o . Zvysenim tlaku se tak zkrati vzdalenost od prvni srazky, kterou &4stice musi urazit, aby dopadla na teré.« Mozna fict jasngji, Ze se mysli
prvni srazka, kterd castici obrati smér pohybu smérem k teréi. Podobna formulace je téZ na str. 49 nad 5.3.2, ale tam neni potfeba ménit smér
pohybu, takZe srdzka neni nutna. i d

Str. 48: : :

e oba panely jsou pro usti oto&ené k substratu. Asi neni potieba dva stejné popisy obrazku na str. 43 dole a str. 50 dole. Na str. 43 by statila
diskuse zavislosti na tlaku a na str. 50 diskuse zavislosti na priitoku.

Str. 49:

e* pro¢ jsou vzdalenost trubicky a velikost priitoku podsekce tlaku?

Str. 54:

e flow je totéz co predtim prutok?

e Tim se vyznamné zvySuje poCet jednotlivych dopadi na ter¢, viz obr. 5.14.“ m4 byt 5.13.

Str. 55:

e* Proy=0.015 tak doslo k nejvétsimu poctu dopadi, ale pocet chemisorbei je velmi nizky.* Mozna by stalo za to fict, Ze s klesajicim vy se
zvy$uje podet dopadi, ale pomaleji nez 1/y.



