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Anotace:

Bakalafska prace se zabyva pocitacovym modelovanim interakce plazmatu
s povrchem pevného materidlu, a to predevsim stanovenim toku elektricky nabitych
Castic k povrchu. Hlavni dlraz je kladen na studium tohoto jevu pomoci programu
COMSOL Multiphysics.

Po Uvodni kapitole, v nizZ je stru¢né charakterizovano ¢tvrté skupenstvi hmoty -
plazma, nasleduje kapitola seznamujici se zakladnimi technikami pocitacového
modelovani. Ve treti kapitole je pfedstaven software pro technické vypocty, jehoz uziti
je v nasledujici kapitole prakticky demonstrovdno na prikladu spojitého modelovani.
Posledni ¢ast prace tvori ukazkové vystupy tohoto modelu. Zavérem je zhodnoceni celé
bakalafské prace a moznosti jejiho dalSiho vyufZiti.

Klicova slova: plazma, pocitacové modelovani, software pro technické vypocty.

Abstract:

Bachelor thesis deals with computer modeling of the interaction of plasma with
the surface of the solid material, primarily by determining the flow of electrically
charged particles to the surface. The main emphasis lays on study of this phenomenon
using COMSOL Multiphysics.

After introductory chapter, in which is briefly characterized the fourth state of
matter — plasma, there is a chapter introducing the basic techniques of computer
modeling. The third chapter presents software for technical calculations, the use of
which is practically demonstrated in the next chapter by the example of the
continuous modeling. The last part of the thesis forms a sample output of the model.
Conclusion is the evaluation of the whole bachelor thesis and the possibilities of its
further use.

Keywords: plasma, computer modeling, software for technical computing.
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Uvod

O obrovském potencidlu, ktery vyuZiti nizkoteplotniho plazmatu v rliznych
lidskych ¢innostech nabizi, zfejmé nikdo nepochybuje. Svédéi o tom nespocet velice
kvalitnich publikaci v odbornych ¢asopisech a v soucasnosti jiz také rfada technickych
aplikaci, které jsou na trhu dostupné. Ackoliv by se mohlo zdat, Ze o plazmatu jiz vime
vse potiebné, neni tomu tak. Plazma je velice komplikované prostredi, ve kterém plati
velice slozité zdkonitosti. Ostatné pravé tato slozitost je tim, co plazmatu dava

vlastnosti, kterych v béznych podminkach nejsme schopni dosahnout.

Tématem této bakalarské prace je vyuziti softwarovych prostredkl a
soucasnych numerickych metod ke studiu chovani nizkoteplotniho plazmatu. Hlavni
pozornost je vénovana predevsim stanoveni toku elektricky nabitych ¢astic k povrchu
materidalu pomoci spojitého modelu. Navrieny model byl numericky realizovan
v programu COMSOL Multiphysics. Mym hlavnim cilem nebylo dosaZeni vysledkd,
které by mohly byt rovnou publikovany. SnaZila jsem se spiSe sestavit text, ve kterém
jsou uvedeny podstatné informace, které s ndvrhem modelu souvisi a které mohou byt

dale vyuzivany a rozSifovany dalSimi studenty.



1 PLAZMA

Plyny, kapaliny a pevné latky jsou nejbéznéjSim stavem hmoty, se kterym se na
Zemi setkavame. Je proto pochopitelné, Ze jejich vlastnosti byly prozkoumany mnohem
drive nez vlastnosti Ctvrtého skupenstvi hmoty — plazmatu.

Na Zemi se s plazmatem setkdvame spiSe jen vyjimecné. K jeho vytvoreni a
udrzeni je zpravidla potfeba zahtat ldtku na vysokou teplotu nebo v ni vytvofit
elektricky ndboj. Ve vesmiru se s plazmatem setkdvame mnohem castéji a da se f¥ici, Ze
plazma je zde prakticky vSudypfitomné. Uvadi se, Ze ve formé plazmatu je ve vesmiru
vice nez 99 procent hmoty. Pojem plazma poprvé pouzil americky chemik a fyzik Irwing
Langmuir (1881 — 1957).

Plazma je definovano jako kvazineutrdlni plyn, tj. jsou v ném zastoupené ¢astice
s kladnym i zdpornym elektrickym nabojem, ale navenek plazma vystupuje jako
elektricky neutrdlni. Pfitom vykazuje kolektivni chovani, tzn. Ze mezi casticemi
plazmatu jsou coulombovské sily, neboli sily dlouhého dosahu [1].

Zakladni vlastnosti plazmatu je jeho kvazineutralita, coz znamend, 7Ze
nashromdzdi-li se v néjakém misté plazmatu elektricky ndboj, nashromazdi se v jeho
okoli diky coulombovské interakci také ndboje opacné polarity. To ma za nasledek
odstinéni elektrického pole od plvodniho naboje. Jak jiz bylo uvedeno vyse, plazma
vznika nejcastéji dvéma zakladnimi mechanismy:

1) Zahfivanim plynu — pfi zahtati na dostatecnou teplotu je energie nékterych
Castic dostatecna na to, aby doslo ve srdzce k ionizaci neutralnich ¢astic.

2) Elektrickym polem — podstatnym jevem jsou vtomto ptipadé interakce
elektricky nabitych ¢astic s elektrickym polem. Nabité ¢astice prevezmou od
elektrického pole energii, coz se projevi zvySenim jejich kinetické energie. Pti srazkach
mohou elektrony ostatni ¢astice disociovat, excitovat nebo ionizovat. Elektrony jsou
schopné diky své malé hmotnosti ziskat mnohem vétsi rychlost nez tézsi ionty, coz se
projevuje v jejich rychlé odezvé na zmény v rozloZeni elektrického pole v plazmatu.
V pripadé nizkoteplotniho plazmatu se energie tézkych elektricky nabitych castic pfilis
nelisi od energie neutrdlniho pozadi, ve vysledku tak maji neutrdly i ionty podobnou

teplotu.



V ptipadé izotermického plazmatu se energie elektron(i a iontl témér nelisi,
zpravidla je stejna [2].

Jak jiz bylo zminéno, plazma je smés rlznych druht ¢astic, z nichz velkd ¢ast ma
elektricky ndboj. Podle stupné ionizace rozliSujeme plazma na silné ionizované a slabé
ionizované. Vsilné ionizovaném plazmatu prevlddaji elektricky nabité ¢astice nad
neutrdlnimi, v slabé ionizovaném plazmatu prevazuji neutrdlni atomy a molekuly nad
Casticemi elektricky nabitymi.

K urceni stupné ionizace pouzivdme tzv. Sahovu rovnici [1]:

3 Uj
% ~ 2,4 -10%1 -;exp (_k_T), (1)

2 i

kde n; oznacuje koncentraci nabitych ¢astic a n, koncentraci neutralnich ¢astic. T je
teplota plynu a U; ionizacni potencidl atoml plynu. Aby byl stupen ionizace
nezanedbatelny, je nutné plyn ohfat na teplotu, pfi které budou mit ¢astice plynu
energie blizké ioniza¢nimu potencidlu U;. Ten je pro elektrony vyskytujici se na
nejvyssich atomarnich hladinach typicky v radu elektronvoltl, coz odpovida teplotam

vétsim nez 10.000 K.

V ¢astecné ionizovanych plynech se vyskytuje pét typ( ¢astic:

1. Foton —nema vnitini strukturu, nabyva libovolnych energii.

2. Elektron — nema vnitfni strukturu, energie volného elektronu zavisi jen na
jeho translacni rychlosti.

3. Atom nebo molekula - vyskytujici se v zakladnim nebo excitovaném stavu.

4. Kladné nebo zdporné elektricky nabity iont — mulzZe se vyskytovat jednou

nebo vicekrat ionizovany a v zakladnim nebo excitovaném stavu.

V plazmatu se vyskytuji volné nosic¢e naboje. Pravé volné nosice naboje plazma
zcela odlisuji od plynd. Plazma je elektricky vodivé a silné reaguje na elektrické a
magnetické pole. Za plazma nepovaZzujeme napfiklad svazky nabitych ¢astic (nespliuji
kvazinetralitu) nebo velmi slabé ionizované plyny, jako naptiklad plamen svicky

(nesplnuji kolektivni chovani) [3].



V soucasnosti nachdazi plazma uplatnéni v celé fadé technologickych postupt.

Pouzivame ho napt. v metalurgii pfi svafovani a fezani materidll, v polovodi¢ovém

pramyslu (injektovani iontd do materidld) a ve strojirenstvi a zdravotnictvi. Mezi

vyznamné aplikace patfi napfiklad Uprava materidld, zejména jejich povrchl. Vysoky

aplikacni potencidl ma vyuZziti plazmatu k nanaseni tenkych vrstev se specidlnimi

vlastnostmi, jako je zvySend fotoaktivita, velmi tvrdé ¢i elastické vrstvy, ochranné

vrstvy s nizkym stupném abrazivosti i specidlni optické vrstvy.

1.1 Interakce plazmatu s povrchem

Jak jiz bylo nékolikrat zminéno, plazma je tvoreno nejen elektrony, ionty,

neutrdInimi atomy, molekulami, fotony a excitovanymi atomy, ale také

radikdly. Casto se v plazmatu vyskytuji ¢astice, které neni moiné vytvorit

bé&znymi chemickymi reakcemi. Castice interaguji nejen mezi sebou, ale také

mohou interagovat s povrchem materidlu, jak je vidét na obrazku 2.

Nejcastéjsi jsou Ctyfi interakce ¢astice s povrchem materialu:

a)

b)

c)

d)

Fyzikdlni adsorpce na povrchu

Nastdva témér pro vSechny kombinace plynu a povrchu. K adsorpci
dochazi v disledku Van der Waalsovych sil. Adsorpcéni energie je mensi
nez 0,5 eV a c¢astice je na povrchu vazana polarizatnim mechanismem.
Diky slabé vazbé se muze ¢astice pohybovat po povrchu materidlu.
Chemicka adsorpce

Je tvorfena chemickymi vazbami mezi atomy povrchu a ¢astici. Je silnéjsi
nez fyzikalni adsorpce. Energie jsou nejc¢astéji radové nékolik
elektronvolt(.

Adsorpce cdstice uvniti materidlu

Rekombinace elektricky nabitych cdstic na povrchu — disledkem

rekombinace je vykompenzovani elektrického néboje.
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Obrazek 2: Schematické znazornéni vzniku reaktivnich ¢astic v plazmatu a
jejich interakce s elektricky zaporné nabitym povrchem (upraveno z [4]).

1.2 Interakce plazmatu s materidlem z pohledu procesu

V materidlovém inZenyrstvi jsou z tohoto pohledu podstatné tfi procesy, a
to:

a) depozice (nandseni) tenkych vrstev,

b) plazmové leptdni a

¢) modifikace povrchu.

ad a) Depozice neboli nanaseni tenkych vrstev se rozumi vrstva materialu
s tloustkou od nékolika nanometrd aZz po nékolik milimetrd. K nejbézné;jsim
postuplm depozice patfi postupy z plynné faze pomoci chemické nebo
fyzikdIni depozice vrstvy. Depozici se naptiklad dociluje Gprava implantatt
v mediciné, v automobilovém primyslu, antikorozni vrstvy a ve spousté

dalsich odvétvi.

ad b) Pfi plazmovém leptani se vyuZivaji hlavné vysoce reaktivni Castice
(napf. atomy halogenid(l) k odstrafiovani povrchovych vrstev z material(
nebo méné reaktivnich, ale tézsich atom( (hlavné argon) k odstranéni
mikroskopickych castic z povrchu substrat(l. V plazmatu existuje fada ¢astic

nesoucich naboj, které Ize elektrostatickym polem urychlovat bud
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k substratu, nebo od néj. Mluvi se o prikladani predpéti na substrat.
Plazmovym leptanim se vyrdabi mikroelektronické prvky, kdy jsou
v kiemikovém substratu vytvoreny pravouhlé prohlubné s Sitkou v radu
jednotek nm. Pfesnost této operace umoznuje zvysit hustotu tranzistoru

v elektronickych soucastkach [2].

ad c¢) Modifikace povrchovych vlastnosti material(i

Pomoci plazmatu je mozné na povrchu materialu vytvaret chemické funkéni
skupiny, jejichZ pfitomnost je zodpovédna za zménu vlastnosti povrchu. Tak
je napriklad mozné ovlivnit povrchovou energii a tim smacivost polymernich

materiald.
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2 POCITACOVA MODELOVANI PLAZMATU

Plazma je velice komplexni systém, jehoz chovani neni mozné jednoduse
predpovidat. To s sebou pFinasi celou fadu problém jak pfi vyvoji novych zafizeni, tak i
pfi optimalizaci technologického procesu. V téchto ptipadech védeckym pracovnikiim
pomaha resit problémy pravé pocitacové modelovani.

V poslednich desetiletich byl zaznamenan pomérné prudky vyvoj pocitacli. Dnes
jsou vyuzivany prakticky ve vSech lidskych Cinnostech. Neni tedy prekvapenim, Ze
pocitace hraji dileZitou roli také ve védé a v primyslu, kde jsou vyuZivany v celé fadé
aplikaci, jako naptiklad pro simulaci chovani rliznych systému, pfi fizeni experiment,
pro zpracovani dat a dalsi. Drfive fyzika pouZivala dva pfistupy, a to teoretické a
experimentalni. V souc¢asné dobé jiz toto rozdéleni nestaci. Diky tomu vznikla nova
védecka disciplina - pocitacova fyzika. Tyto tfi pristupy k védecké praci nabizeji vyrazné
efektivnéjSi cestu pro studium systému, neZz tomu bylo od dob Isaaca Newtona po
druhou svétovou valku. Vztahy mezi pocitacovou, teoretickou a experimentalni fyzikou

jsou zobrazeny na obrdazku €. 3.

PIanoyam ., poél’taéova' fyzika Testovani reorie
experimentu, %
zpracovani . SloZité vypocty
a fizeni dat Data Rovnice

Data

Experimentalni fyzika H( Teoreticka fyzika
Testovani
teoretickych
napadd

Obrazek 3: Vztahy mezi tremi hlavnimi pristupy ve fyzice plazmatu (upraveno z [5]).
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V této kapitole se zaméfime na popis nejdllezitéjSich technik, které jsou
v pocitatovém modelovani vyuZivany. V uplynulych Sedesati letech bylo navrieno
nespocetné mnozstvi algoritm( pro pocitacové modelace plazmatu. K lepsi orientaci
v této problematice mohou byt algoritmy rozdéleny do skupin, jak je patrné z obrazku

¢. 4 -techniky pro ¢asticové simulace a spojité techniky.

5 Modelovaci technika Sl

2ot A nEr Spoiité model Hybridizace
Ca\s:cove prls::py POl y na vys3i urovni
Stochasticke Deterministicke ybeiizare
metody metody na niz&i Grovni

Obrazek 4: Modelovaci techniky a stupné hybridizace (upraveno z [5]).

Tyto skupiny se ddle déli do nékolika podtfid, pfipadné mohou byt také navzajem
kombinovany, vznikaji tak tzv. hybridni modely (hybridizace).

Podobné jako jiné algoritmy také vypocetni metody pouZivané ve fyzice
plazmatu maji své vyhody a nevyhody. Kazdd metoda je vhodnd pro simulaci jiného

systému, jak bude popsano v nasledujicich odstavcich.

2.1 Casticové techniky

Techniky pro ¢asticové modelovani jsou zaloZeny na sledovani pohybu
kazdé castice vsystému, a to véetné srazkovych procesli vzajemné mezi
Casticemi a interakci ¢astic s pevnym povrchem (napf. interakce se substraty
atd.). Tyto techniky umozni detailni popis elementarnich procesu, ke kterym
dochazi ve studovaném systému. Diky tomu jsou tyto techniky relativné presné.
BohuZel velky pocet &astic, které musi byt ve vypoctu uvazovany, délad tyto
modely velmi ¢asové narocné a casto i pocetné nerealizovatelné. Takovy

vypocet mlre zabrat i nékolik mésich pripadné let. Nicméné v soucasnosti se
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zvysuji vykony pocitacl a jejich moznosti pfi vyuZiti paralelniho programovani
snizuji vypocetni ¢as na nékolik dni.

Jak bylo uvedeno vyse, techniky ¢asticového modelovani poskytuji velmi
presné vypocty, pficemz tato presnost je vykoupena neefektivitou nebo delSim
vypocétem.

Jak je patrné z obrazku €. 4, existuji dva hlavni pfistupy k ¢asticovému

modelovani - stochastickd a deterministicka metoda.

a) Stochasticka metoda
Tato metoda je zalozend na zdkonech pravdépodobnosti.
Nejcastéji je vyuzivana metoda Monte Carlo a jeji modifikace. Pro
kazdou castici je nagenerovdna nahodna volna draha pro dany

Casovy okamzik. K vypoctliim nahodné drahy se vyuzivd vzorec

Arand = Atotal NV, (2.1)

kde Aiotal je stfedni volnd draha castice, ye(0,1)je ndhodné ¢islo
s rovnomérnym rozdélenim. Vzorec (2.1) je platny za predpokladu,
Ze celkovy ucinny prlifez je nezavisly na energii ¢astice. K vypoctim

stfedni volné drahy se pouziva vzorec (2.2)

Atotal = —— (2.2)

7
Nototal

kde N je koncentrace ¢dstic a gty je celkovy Ucinny prarez.

V redlnych systémech je ucinny prirez konstantni, tudiz musi byt
pouzity pomocné metody, aby byly splnény podminky platnosti
rovnice (2.1). Napfiklad metoda nulové srazky umoznuje poufziti
vztahu (2.1), ackoliv celkovy ucinny prirez neni konstantni pro
vSechny energie ¢astice. Metoda je zaloZena na pridani dalsi virtualni

srazky, ktera neméni smér ani energii ¢astice a jejiz ucinny prlrez je

14



v zavislosti na energii Castice zvolen tak, aby celkovy ucinny priez

byl konstantni. TudiZ plati vztah

Onull = Ototal — Oreal / (2.3)

kde g,y je ucinny priifez, giota) je celkovy prifez a gpeq) je skutecny
prarez.
Zde je pro ukdzku na obrazku €. 5 uveden pfiklad s pouZitim

plynu argonu:

14 3
- Yi_l.lYE %+ 0.05 - 0.015\6 A,

1 : (l+£] 1+(£’
10 ) 12 )
5\33

E E )
Y, = 1+—+(— ;

0.1 0.6
0.5

Obrazek 5: Ukazka ucinnych prarezl pro plyn argon (prevzato z [5]).

b)

Nejvétsi nevyhodou téchto metod je znalost ucéinnych prarez(,
kterd je kliCovd pro presny vypocet. U nékterych plynG ucinné
prifezy nejsou a museji se provadét sloZité simulace, aby byly

stanoveny a mohlo se s nimi dale pracovat.

Deterministické metody
Deterministické  pfistupy vychdzeji  z fyzikdlnich  zdkonu

mechaniky. Pohyb ¢astice je popsan pohybovymi rovnicemi. Poloha
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a rychlost castice v case t je dana soustavou rovnic, které jsou
nasledné diskretizovany pro potreby vypoctu. V prvnim pfiblizeni je
vyuzivan EulerQv algoritmus, ktery je popsan rovnicemi (2.4), (2.5) a

(2.6)
rft = k4 pkAE + ZiFik (2.4)

mj
1
vt = v+ — (FA (2.5)
1

FEL = ... (2.6)

Presnost algoritml muze byt zvySena metodami vyssiho radu,
naptiklad VerletQv algoritmus, metody Leap Frog, Runge - Kutty
a jinymi. Casové nejnaro¢néjsi ¢asti vypoctu je vypocet sily plsobici

na nabité ¢astice (2.6).

100 100+ 100 4

e %]

CPy

1D 2D 3D

[T ] s o e

Flux
Poisson

1 = T 1 T
0 500 1000 0 500 1000 0 500 1000

Obrazek 6: Casova narocnost vypoctill (prevzato z [6]).

Tyto tfi grafy naobrazku ¢ 6 ukazuji, Ze vypoclet je nejvice
naro¢nou ¢asti, u 1D modelu zabird vypocet 35 % celkové doby
vypoctu, 2D zabird 40 % a 3D zabira dokonce 99 % celkové doby
vypoctu.

ProtoZze ¢dasticové postupy maji problémy s realizaci srazkovych
procesi mezi nabitymi C¢asticemi, srazky jsou obvykle popsany

pomoci stochastické metody (to znamend, Ze z pohledu mnoZstvi
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Castic se Castice odraieji v nahodném sméru). Nékdy se tato
skute¢nost nazyva hybridizace na nizké drovni a vtakovych
modelech je pohyb ¢astic popsdan pomoci vhodné deterministické

metody a srdzkové procesy jsou realizovany stochasticky

2.2 Spojité modely
Spojité modely vznikly na popisu makroskopickych veli¢in, pomoci
soustavy nékolika diferencidlnich rovnic, které se fesi simultanné. Jejich
nevyhodou je mensi pfesnost vysledku a sloZité popisovani jevli na elementarni
urovni. Nezanedbatelnou vyhodu ale maji v malych narocich na spotifebu
strojového ¢asu. Podrobnéji jsou spojité metody popsany v feSeném pfrikladu

v kapitole 4.
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3 SOFTWAR PRO TECHNICKE VYPOCTY

3.1 MATLAB

MATLAB je program sintegrovanym prostiedim pro védecko-technické
vypoclty, modelovani, navrhy algoritmd, simulace, analyzu a prezenci dat, navrhy
fidicich a komunikaénich systémQ, paralelni vypocéty, méfeni a zpracovani signald.
Program MATLAB je ndstroj pro vyvoj Sirokého spektra aplikaci a pohodinou
interaktivni praci.

Systém MATLAB se stal celosvétovym standardem v oblasti technickych vypocta
a simulaci ve sfére védy, vyzkumu, prlmyslu a vzdélavani. Program umoznuje svym
uzivatellm vyuzivat dobré grafické a vypocetni ndstroje, ale i rozsahlé specializované
knihovny funkci spolu s vykonnym programovacim jazykem ¢tvrté generace. Knihovny
se svym obsahem jsou vyuzitelné skoro ve vSech oblastech lidské Cinnosti.

Diky své struktufe je program MATLAB urcen hlavné tém, ktefi potfebuiji Fesit
pocetné narocné ulohy, ale nechtéji zkoumat matematickou podstatu problémda. Vice
jak milién uZivateld po celém svété vyuzivd moznosti jazyka MATLABu, ktery je
v porovnani s jinymi (jako napf. Fortran) mnohem jednodussi. Za nejsilnéjsi stranku
programu je povazovano velmi rychlé vypocetni jadro s optimalnimi algoritmy, které
jsou provéreny léty provozu na pracovistich po celém svété. MATLAB byl ptizplsoben

do vSech vyznamnych platforem, jako jsou Windows, Linux, Solaris a Mac [7].

1. Vypocetni jadro

Nejdulezitéjsi soucdsti jadra MATLABu jsou algoritmy pro operace
s maticemi komplexnich a redlnych Cisel. V programu je mozné provadét
matematické operace jako ndsobeni, inverze, determinant a dalsi.
V nejjednodussi podobé je mozné program MATLAB pouzit jako maticovy
kalkulator, protoze operace v MATLABuU se zapisuji témér, jako kdybychom
napriklad vicerozmérna pole komplexnich nebo realnych dcisel. Program
podporuje také tzv. pole bunék, struktury podobné maticim, ve kterych
muzZe byt kazdy prvek jiného typu. Podobné lze tvofrit struktury, kde jeji

prvky nejsou rozliSeny soufadnicemi, ale jmény. Tim padem pfipominaji
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struktury zndmé z ostatnich béZnych programovacich jazyk(. Program
MATLAB uklada vSechna data v tzv. dvojité presnosti, je mozné ale nastavit
uspornéjsi formu (single). Vektory v MATLABuU mohou prezentovat casové
fady, signaly nebo polynomy. Dalsi velmi dlleZitou vlastnosti jazyka
MATLAB je moZnost pracovat s objekty. Tyto objekty umoznuji rozsiteni
vypocetniho prostfedi o nové datové typy, na kterych je moiné definovat

operatory a libovolné funkce.

Graficky subsystém

Diky grafice programu MATLAB je moZné snadno zobrazit a prezentovat
vysledky ziskané vypoctem nebo experimentalné. MlzZeme stvofit rdzné
druhy grafli, napfiklad dvourozmérné (pro funkce jedné proménné),
tfirozmérné (pro funkce o dvou proménnych), kolacové grafy, histogramy a
dalsi. VSem objektim je mozZné nastavit vzhled jiz pfi jejich vytvareni,
pfipadné je moziné tyto hodnoty i pozdéji zménit. Je moziné vytvaret
animované grafy, stinovat, zobrazovat kontury a transparentni objekty a
dalsi. Vétsinu efektl Ize docilit jednim nebo nékolika prikazy. Program
MATLAB pouziva algoritmy Z-buffer nebo technologii OpenGL, pokud ji
pocita¢ podporuje.

Objekty v grafickém okné programu nejsou statické (kazdy nakresleny
objekt v programu ma pfifazeny identifikator, diky némuz je mozné ménit
vlastnosti objektu i jeho vzhled). Vzhled objektd je moiné meénit i
interaktivné diky listé nastroji umisténé pod zahlavim obrazku. V programu

MATLAB je také mozné vkladat do obrdzkd ovladaci prvky (tlacitka a dalsi).

Otevirena architektura

Oteviena architektura je vlastnosti, kterd nejvice pfispéla k rozsireni
programu MATLAB. Uzivatelé mohou vytvaret funkce nejvhodnéjsi pro
jejich aplikace. Tyto funkce jsou pak uloZeny v souborech v dobfre ¢&itelné
formé.

Vétsina funkci dodavanych s programem MATLAB funguje vlastné jako

nadstavba, realné vestavéné jsou jen zakladni funkce. Diky tomu je program

19



témér neomezené rozdifitelny a uZivatel se muZe poucit z dodanych
algoritmu. Tyto funkce jsou pak lehce pfenosné mezi rlznymi platformami,

na kterych je program pouzivan.

Pracovni nastroje

V MATLABuU je moiné programovat i aplikace. Programovaci jazyk
MATLABu obsahuje prikazy pro psani programt, jako jsou pfikazy pro
vétveni, podminéné prikazy, cykly a dalsi. | kdyZz je programovaci jazyk
MATLABuU jednoduchy a da se snadno zvladnout, jdou v ném programovat i
velice slozité aplikace (programovaci jazyk obsahuje ptikazy pro psani
programd, jako napf. podminéné ptikazy, vétvici prikazy, cykly a dalsi).

Program MATLAB vyuZiva uZivatelské rozhrani Desktop. Prohlizec¢
adresard a souborll, okno historie pfikaz(, prohlize¢ pracovniho prostoru,
interaktivni spoustéc aplikaci, profiler, editor, debugger, pfikazové okno a
hypertextovd napovéda vSechny tyto pracovni ndstroje jsou do prostredi
plné integrovany. Diky konfigurovatelnosti prostfedi si mulze uzivatel
prizplsobit pocet a rozméry zobrazenych nastrojl tak, jak sam chce a aby to
vyhovovalo jeho potfebam. Diky tomu je moziné vytvofit plochu jak pro
zacatecniky, tak i pro pokrocilé uZivatele. Dobrym pomocnikem pro
uzivatele je interaktivni nastroj pro import dat, ktery usnadnuje naditani dat
prakticky zjakéhokoliv zdroje (napf.: text, tabulky, obrazky, animace,
binarni data,...).

Programovaci jazyk MATLABu tésné spolupracuje s jazykem Java.
Objekty jazyka Java mohou byt pouzity v programu MATLAB, diky ¢emuz lze
tvofit slozitd grafickd rozhrani, s vyuzitim knihoven stvorenych v jazyce Java.

K MATLABuU Ize také pfipojovat moduly v jazyce C a Fortran.
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Obrazek 7: Ukazka Desktopu programu (prevzato z [8])

Toolboxy

Diky oteviené architekture vznikly knihovny funkci, nazyvanych
technickych oborech. Knihovny nabizeji funkce, které je mozné rozsifovat,
modifikovat nebo jen z nich Cerpat informace z prehlednych algoritm(. Diky
toolboxiim Ize MATLAB vyuzit v rlaznych oblastech, jako jsou napf.
aplikovand matematika, zpracovani signalu a komunikace, méreni a
testovani, vypocetni biologie, finan¢ni modelovani a analyza, modelovani

fyzikalnich soustav a dalsi.

V soucasnosti se program MATLAB hojné vyuzivd v aplikované matematice,

automatickém fizeni a regulaci, zpracovani signdlu a komunikace, zpracovani obrazu,

méreni a testovani, vypocetni biologii, finanénim modelovani a analyze a modelovani

fyzikalnich soustav [9].

3.2 Simulink

Simulink je nadstavbovy program programu MATLAB. Diky nému je mozné

simulovat a modelovat dynamické systémy, které vyuzivaji algoritmy MATLABuU pro

numerické feseni nelinearnich diferencidlnich rovnic. UZivatel mlzZe tvofit modely

dynamickych soustav ve formé blokovych schémat a rovnic [10].
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Stimto programem je moziné simulovat ,stiff* systémy s vyuZitim pameéti
pocitace. S programem Simulink a s jeho grafickym editorem se daji vytvaret linearni a
nelinedrni systémy pouze presouvanim funkénich blokl mysi. Je zde moziné také
spoustét ¢asti simulacniho schématu na zakladé simulacnich experimentu. [10]

Program Simulink ma otevienou architekturu, diky které mlze uzivatel tvofrit
své vlastni funkéni bloky a rozSifovat knihovnu Simulinku. V programu je moziné
simulovat i slozZité systémy. Simulink také (jako MATLAB) dovoluje pfipojovat funkce od
uzivatele, v jazyce C. Program Simulink ma velmi dobré grafické moZznosti, pfenositelné
modely a schémata. Tyto modely je moZné prenaset na vice pocitacd a tim umoznit
feSeni slozitéjsich problému.
zakladni knihovny blokd programu Simulink, které mize uzivatel rozsSifovat. Diky témto

knihovndm je mozné fesit problémy pfislusnych védnich a technickych obor.

3.3 COMSOL Multiphysics

Obrazek 8: Ukazka vystupu z programu: Casové proménné elektrické
a magnetické pole v okoli civky, které vede ke generovani plazmatu
ve zfedéném plynu (prevzato z [11])
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COMSOL Multiphysics je inZenyrsky program k modelovani simulaci fyzikalnich
jevl. Vétsina fyzikalnich jev(, se kterymi se setkdvdme v readlném Zivoté ma
multifyzikdlni povahu (také jinak komplexni, tzn. zahrnuje vice fyzikdlnich projev().
Proto musime pfi procesech a studiu o chovani rliznych fyzikalnich systému uvazovat
vzajemné plsobeni nékolika vlivi souc¢asné. Diky tomu byl vyvinut program COMSOL
Multiphysics.

COMSOL Multiphysics je uréeny k teSeni inzenyrskych uloh, pomoci metody
konecnych prvkud. Timto postupem je mozné dosahnout vyssi pfesnosti modelovaného
systému. UZivatel muze zahrnout libovolny pocet fyzikalnich jevl, které bere v Uvahu
pfi vytvareni modelu.

Tento program je urcen inzenyrdm, konstruktéram i védeckym pracovnikiim,
kterym jde o detailni proniknuti do fyzikalnich jev(l sledovaného systému. Soucasti
programu a jeho rozsifeni jsou preddefinované typové ulohy (napftiklad proudéni
tekutin, prestup tepla, zatiZzeni konstrukci), které ulehcuji uZivateli praci pfi vytvareni
fyzikalniho modelu. Program COMSOL Multiphysics obsahuje funkce potfebné k tvorbé
a samotné analyze modelu, nejprve definice geometrie, zadavani okrajovych

podminek, vytvoreni sité az po vizualizaci vysledk.

a) Elektromagnetismus (Electrical)

Nadstavbové moduly ze skupiny Electrical pomahaji modelovat ulohy
z oblasti elektromagnetismu nizkych a vysokych frekvenci, Sifeni svétla,
MEMS (Micro-Electro-Mechanical Systems, k vyrobé napfiklad pohybovych
systémUl), pomadhaji analyzovat nizkoteplotni nejadernd plazma nebo
nabizeji detailni analyzu polovodi¢ovych prvk(. Tyto moduly jsou vhodné
pro modelovani elektromotort, antén, vinovodd, rdznych typl osvétleni,
plazmovych reaktor( atd. Vyhodou téchto modell je moZnost integrace
modell do schémat ve formatu SPICE, kdy se model stava soudcasti

definovaného elektrického obvodu.
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b)

d)

Strojirenstvi (Mechanical)

Tyto moduly umoziuji modelovat problémy z oblasti pruznosti a
pevnosti, tzn. provadét analyzy nosnik(, vzpéry konstrukci az po skorepiny a
membrany. PruZnost a pevnost Ize rozsifit o nelinedrni materialy, zahrnout
creep (teceni, deformace pevného materidlu pod konstantnim zatizenim,
nasledkem dlouhého vystaveni napéti, které je pod mezi kluzu nebo
pevnosti materialu), plasticitu se Zivotnosti konstrukci a také teplotu. Diky

témto aspektim se rozsifi aplikacni oblast a simulace se ptiblizi realité.

Mechanika tekutin (Fluid)

Nadstavbové moduly z oblasti tekutin pokryvaji kompletné mechaniku
tekutin od laminarniho proudéni aZ po turbulentni, jednofdzové i
vicefadzové. Modelace a analyzy rozsahlych potrubnich systém( lze reSit
pomoci téchto modell velmi efektivné. S pfisluSnym modulem je mozné
simulovat proudéni v poréznich médiich nebo proudéni spojené s geologii

pfi modelovani spodnich vod.

Chemie (Chemical)

V chemickych modulech jsou preddefinovand rozhrani pro modelovani
chemickych reakci, transportu rozpustnych latek atd. Z elektrochemie se
daji simulovat cykly bakterii ¢i palivovych ¢lankd. Daji se také simulovat

napr. procesy galvanizace nebo koroze.

3.3.1 Pracovni postup

Cely pracovni postup pfi modelovani v COMSOL Multiphysics lze rozdélit do

1.

nékolika krok(. Tyto kroky patfi mezi hlavni uzly tzv. modelovaciho stromu, ktery
uzivatel pfi zpracovani své ulohy dopliiuje. Vyhodou je pfehlednost krok(l a snadny

nahled na jakykoliv detail vytvoreného modelu a jeho snadnd adaptace.

Geometrie
Geometrii zkoumaného modelu milZzeme vytvofit CAD nastroji

v grafickém editoru COMSOL Multiphysics. Podkladem pro feSeni uloh
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mohou také byt geometrické modely z externich CAD systém(l. Program
COMCSOL Multiphysics nacita geometrické soubory ve formatu STL nebo
VRLM, které definuji model povrchovou siti, 2D soubory v DXF formatu a
modely popsané 3D siti ve formatu NASTRAN. Dalsi geometrickd data

zajistuje specializovany modul s nadstavbami.

Okrajové podminky a vlastnosti oblasti

Zadavani okrajovych podminek a vlastnosti je nezbytnou podminkou pro
feSeni Uloh. Pfitazujeme proménné (vyrazy nebo funkce) castem geometrie,
jako jsou oblasti, plochy (ve 3D), hrany nebo body, které Ize dale vyuzit
v simulaci. Pfi zaddvani materidld subdomén je kdispozici knihovna
preddefinovanych materidld i chemickych prvk(. Stvoreny model mize
obsahovat nékolik oblasti a ke kazdé z nich Ize pfifadit vlastnosti rozdilného
prostiedi nebo materidlu. Do ptipravené materialové knihovny je mozné

pridavat dal$i materidly nebo Ize vytvofit knihovnu vlastni.

Generovani vypocetni sité

V dalsim kroku se pfipravuje generovani vypocetni sité, v jejiz uzlovych
bodech budou vypoctena potfebna data. Sit miZeme generovat bud
automaticky, nebo Ize vlastnosti sité ovliviiovat nastavovanim parametra ve
zvolenych castech modelu. Lze najednou kombinovat nékolik variant siti

s rlznym typem elementa.

Reseni modelu

COMSOL Multiphysics obsahuje nékolik typl fesSeni pro vypocet
linearnich a nelinearnich uloh, Uloh ve frekvencni a ¢asové oblasti nebo uloh
se zvolenym proménlivym parametrem. Pro feSeni soustav linedrnich rovnic
jsou v programu k dispozici jak pfima, tak iteracni resSeni, kde k itera¢nim
Fedenim je k dispozici fada solver(. Redeni modelu pak mdze byt sputéno
z grafického rozhrani COMSOL Multiphysics nebo v pfipadé propojeni
s programem MATLAB také zjeho prikazové radky. Program COMSOL
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Multiphysics podporuje chod jak na vicejadrovych pocitacich, tak i na

pocitacovych clusterech.

5. Konecné zpracovani vysledku

Zpracovani vysledk mlze byt provedeno mnoha zplsoby. Multifyzikalni
ulohy obsahuji fadu vypoctenych proménnych, které lze ve zvolenych
jednotkach soucasné zobrazovat pomoci rlznych typG grafd, napfiklad
izobar, barevnych map, proudnic, $ipek, ¢astic nebo fezl. Ulohy, které jsou
feSené v Case, Ize snadno animovat s moznosti zapisu do formatu AVI, GIF a
Flash. Jakékoliv feSeni je moiné exportovat do jednoduchych textovych
soubor(i. Samoziejmosti je také export vytvorfeni obrazkd a grafu.
Zpracovany model je mozné uloZit ve formatu Java nebo do textového m-

souboru (MATLAB).

3.3.2 RozSirujici moduly
Rozsifujici moduly programu COMSOL Multiphysics tykajici se elektromagnetismu

(Electrical):

1. AC/DC Module

Tento nadstavbovy modul je uréeny pro modelovani uloh, kde se
vyuZivaji vlivy stfidavého a stejnosmérného proudu s elektromagnetismem.
Stimto modulem je moiné modelovat nizkofrekvencni elektromagnetické
systémy (napf. motory, induktory, kondenzatory, @ mikrosenzory,
transformatory).

AC/DC Module obsahuje aplikace pro obecny staticky a kvazistaticky
elektromagnetismus 2D a 3D geometrie véetné symetrickych téles s moznosti
harmonické, prechodové, statické nebo ¢asové zavislé analyzy, pfipadné reseni
pro zadané frekvence [12].

Do stvorené simulace je mozné zahrnout dalsi fyzikalni vlivy z aplikaci,

jako jsou napriklad prestup tepla, resSeni Joulova nebo indukéniho ohievu.
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S timto modulem je mozné modelovat elektrické obvody (SPICE format);
obvody je moZné zahrnovat do stvofeného modelu s budicimi nebo tlumicimi
elementy.

Oblasti vyuziti AC/DC Module: rezistory, induktory, elektromagnetické
prevodniky, izolatory a vodi¢e, motory, feseni S — parametr(i soustav, vyroba
polovodicu, Sifeni vysokého napéti, fidici obvody, analyza malych signalli a

spousta dalSich.

RF Module

Tento RF Module je uréen k modelovani elektromagnetického vinéni o
vysokych frekvencich. Umoznuje uzZivateli také simulovat mikrovinna zareni
nebo optiku. Diky tomuto modulu RF Module je mozné modelovat prototypy
zarizeni prenasejici, pfijimajici nebo zpracovavajici elektromagnetické viny (s
frekvenci od radiovych az po optické viny). S RF Module je moiné modelovat
vinéni o rlznych frekvencich. Je moZné také modelovat elektrické obvody,
které mohou byt zahrnuty jako tlumici nebo budici elementy. S timto modulem
je moziné propojovat dalsi aplikaéni médy a tim resit napriklad vliv tepla na
frekvencni odezvu mikrovinného filtru nebo vykonové vinovody [13].

Oblasti vyuziti RF Module: antény, filtry, elektrickd vedeni a vinovody,
mikrovinné ohftivace, fotonové krystaly, formulace rozptylenych poli, opticka

vlakna a dalsi.

Wave Optics Module

S timto modulem je moZné simulovat Sifeni elektromagnetickych vin
v linearnich a nelinedrnich médiich. Rozsitujici modul Wave Optics Module
pracuje s metodou ,Beam Envelopes”, kterou muzZe uzivatel vyuZzit pfi reSeni
optickych vlaken, optickych senzori laserovych paprskl a dalSich. Tento modul
nejlépe vyuZziji uzivatelé jiz pouzivajici RF Module k vypoctliim v oblasti optiky.

Oblasti vyuZiti Wave Optics Module: optické kabely a senzory,
obousmérné spojky, plasmatické zafizeni, Sifeni laserového a nelinearniho

optického paprsku.
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4. MEMS Module

Cely ndzev modulu zni MiroElectroMechanical Systems. Ten je
uzplisoben pro navrhy a analyzu fyzikdlnich jev( probihajicich v
mikrozafizenich, jako naptiklad u akénich clenech, filtrech nebo snimacich.
Tento modul je silné mutifyzikdlni (umozni propojeni aplikace z rlznych
fyzikadlnich oblasti od jednoho modelu). U MEMS Module je nutné Fesit
elektrické i mechanické zatiZzeni, poptipadé zahrnout tepelné a
elektromechanické jevy a dalsi.

Oblasti vyuziti MEMS Module: akcelerometry, integrované silikonové
tlakové senzory, mikrovinné snimace, RF zafizeni, snimace pohybu a akustické

snimace.

5. Plasma Module

Rozsifujici modul Plasma Module je uréen ksimulaci a modelovani
nejadernych nizkoteplotnich plazmovych reaktor(.
Oblasti vyuziti: indukéné vazané plazma ICP (Inductively Coupled Plasmas),
kapacitné vazané plazma CCP (Capacitively Coupled Plasmas), mikrovinné
plazma, elektrické vyboje DC (Discharges) [14].

Do modulu je moZné zahrnout schéma elektrického obvodu diky
modullim AC/DC a RF. Priklady poufZiti: osvétleni, pohonnd zafizeni, vyroba

polovodicu, plazmové svitilny a dalsi.

6. Semicoductor Module

Vtomto modulu je vyuZivana metoda transportu naboje, diky této
metodé se modeluji a analyzuji polovodi¢ova zafizeni. UzZivatel je schopen
pomoci tohoto modulu fesit rovnice drift — diffusion (model driftu a difuze) pro
elektrony a diry. Semicodoctur Module pouziva numerické metody konecnych
prvkd a objemu. Uzivateldm usnadni préaci pokud podobné ulohy fesily slozité
pomoci (ODE) obycejnych a (PDE) parcidlnich diferencidlnich rovnic. [15]

Oblasti vyuziti: bipolarni tranzistory, PM prechody, tyristory, Schottkyho
diody a dalsi.
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RozSifujici moduly programu COMSOL Multiphysics tykajici se mechaniky
tekutin(Fluid):

1. CFD Module

Diky tomuto modulu je mozné simulovat proudéni tekutin a kombinovat
vSechny moznosti CFD balik(i se samotnym programem COMSOL Multiphysics.
S timto modulem sa daji modelovat stlacitelna a nestlacitelna proudéni. Je zde
mozné feSit laminarni proudéni i vyuZivani turbulentnich modeld.
S turbulentnim modelem se daji fesit proudéni vice fazi. CFD Module umozniuje
feSeni proudéni v poréznim prostredi (prlisaky zemin) a v tenkych vrstvach
(promazavani mechanism) [16].

Oblasti vyuziti: aeronautika, modelovani boufi, proudéni v trubkach,
vétrdky a pumpy, chlazeni elektroniky, tepelné vyméniky a chladici ptiruby,

emulze a suspenze a dalsi.

2. Mixer Module
Rozsiteni CFD Module. Diky Mixer Module miize uZivatel simulovat
mixéry a michané reaktory. Tento modul je zaméren na modelovani proudéni
tekutin v rotujicich nddobéch, je zde moziné simulovat vice fazové proudéni
nebo volnou hladinu.

Oblasti vyuziti: vyroba spotfebniho zbozi, farmacie a dalsi.

3. Microfluidics Module

Tento modul obsahuje aplikace, které popisuji jednorazové nebo
vicerdzové proudéni v mikrokandlech, elektrokinetické nebo Stokesovo
proudéni, vlivy povrchového napéti, spoleéné s MEMS Module nebo se
Structural Mechanics Module je mozné fesit interakce tekutiny s konstrukci
[17].

V modelech je dulezité uvazovat o laminarnim proudéni, roste vyznam
elektrokinetickych jevli a spousta dalSich. V nékterych pripadech je nutny
kineticky popis tekutiny. Pro takovéto typy simulaci je k dispozici rozhrani pro

feSeni molekularniho proudéni.
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Oblasti  vyuziti:  molekularni  biologie, elektroosmotické vlivy,
mikroreaktory, mikrotepelné vyméniky, vakuové systémy, palivové ¢lanky a

dalsi.

Subsurface Flow Module

Stimto modulem je moZné simulovat jednoduché i sloZité procesy
povrchového proudéni, proudéni ropy nebo plynd v mediich podobnych
zemskému povrchu. Je zde mozné modelovat také proudéni podzemnich vod
nebo zneciSténi zemského povrchu. Subsurface Flow Module vyuZiva
Richardsovy rovnice (pro proudéni s proménnou hustotou) , Darcyho zdkon
(pro rychlost pratoku kapaliny nasycenou zénou pevného porézniho télesa),
Navier-Stokesovy rovnice (pro volné proudéni). S modulem je moiné také
simulovat transport a reakce latek rozpousténych v roztocich a Sifeni tepla
v pérovitych médiich [18].

Oblasti vyuziti: rezervoary plynu, magnetohydrodynamické proudéni
lavy, analyzy tézby ropy, mélké proudéni a transport sedimentd, analyza Usti

vrtu a dalsi.

Pipe Flow Module
Tento modul se miZe pouZzit pro simulovani proudéni tekutin, pfenos
tepla a hmoty v potrubich a kanalech. Je moZné zde také resit pfechodové jevy
a akustiku v dfive zminénych sitich. Potrubni sit je nutné aproximovat pomoci
1D modelu, kde je mozné priradit jednotlivym kandlim primeér. Pipe Flow
Module obsahuje predem pfipravena kolena, ventily, T — spoje nebo pumpy.
Oblasti vyuziti: ndvrhy a optimalizace ventildtorl a chladicich systéma,

tepelné vyméniky, geotermalni ohtev a dalsi.

Molecular Flow Module

Modul Molecular Flow Module pomahda simulovat ziedéni plyna pfi
nizkém tlaku (vakuu) ve sloZitych geometrickych strukturach. Nejdulezitéjsi
vlastnosti pro uzivatele je vyuZiti molekularniho proudéni metodou lomeného

koeficientu [34].
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Oblasti vyuZiti: vypocet hmotovych spektrometr(, urychlovace ¢astic,

vakuové systémy a dalsi.

RozSitujici moduly programu COMSOL Multiphysics tykajici se mechaniky strojirenstvi

(Mechanical):

1. Heat Transfer Module

Diky tomuto modulu je mozné fesit Ulohy z oblasti prestupu tepla.
Modul Heat Transfer Module obsahuje okrajové podminky pro rfeSeni tepelné
vysoce vodivych nebo tepelné izolacnich vrstev, je zde mozné resit modely 2D i
3D. K dispozici jsou feseni multifyzikalnich aplikaci (neizotermindlni proudéni).
V tomto modelu je mozné simulovat fazové zmény a volné i fizené konvekce. Je
zde k dispozici formulace k feSeni zahtivani zZivych tani (rovnice biotepla).

Oblasti vyufZiti: svarovani, odlévani a tepelné zpracovani materialq,
sublimace, tuhnuti, navrhy kotl( a horaka, tepelné vyméniky a chladici pfiruby,

odporové a indukéni teplo a dalsi.

2. Structural Mechanics Module

Tento modul pomaha resit deformace konstrukci v disledku zatizeni.
Modul Structural Mechanics Module obsahuje aplikace pro simulovani
skofepin, nosnikl, Mindlinovskych desek (tlusté desky s vlivem zkoseni) a
pfihradovych konstrukci. Uzivatel mlze vyuZivat nelinedrni materialové modely
(elastoplasticky, hyperplasticky, viskoelasticky). Je zde také moZnost feSeni
multifyzikalnich uloh za pomoci nadstavbového modulu Geomechanics Module.

Oblasti vyuziti: kontaktni prvky vcéetné treni, viskoelasticita a tepelnd

roztaznost, analyza vzpéru, elektromechanické stroje a dalsi.

3. Nonlinear Structural Materials Module

v es

Nonlinear Structural Materials Module je moziné simulovat nelinearni
materidlové modely (elastoplastické, viskoplastické, hyperplastické, creep —

plasticita za vyssich provoznich teplot).

31



Hyperelastické: Neo — Hookean, ST. Venant Kirchhoff, Mooney — Rivlin, Ogden,
Arruda — Boyce, Murnaghan [20]

Viskoplastické:Anand [20]

Creep: Norton, Norton — Bailey, Garofalo, Navarro — Herring, Coble, Weertman,
Potential, Volumetric, Deviatoric [20]

Elastoplastické:lsotropic, Large — strain plasticity, Orthotropic Hill plasticity,

Tresca and von Mises vield criterion [20].

Geomechanics Module

Tento modul je nadstavbou modulu Structural Mechanics Module a
modeluji se vném geotechnické aplikace. RozSifuje materidlové modely
nelinedrni a elastoplastické modely zemin, hornin a betonu. V modulu
Geomechanics Module je mozné simulovat deformace a poruchy v zeminach a
skalach i interakci s betonem a stavbami [21].

Oblasti vyuziti: silnice, zachytné konstrukce, stabilita svah( a nabrezi,

modelovani zemin a dalsi.

Fatique Module

Diky tomuto modelu je mozné fesit ulohy z oblasti Zivotnosti a Unavy
material( zaloZenych na nizkocyklovych a vysokocyklovych metodach. Tento
modul je ¢asto pouzivan s modulem Structural Mechanics Module pro reseni
Zivotnosti. V kombinaci s Fatique Module a Nonlinear Structural Materials
Module je mozné simulovat Unavu elastoplastickych materiald.

S vyuZitim Fatique Module je nutné nejdfive vyresit model zatiZeni
konstrukce, vysledky poté vstupuji do simulace unavy materidlu.

Vyuzité modely: vysokocyklové metody (Findley Criterion, Matake
Criterion, Maximum Normal Stress Criterion), nizkocyklové metody (Smith —
Watson — Topper (SWT) Model, Wang — Brown Model, Fatemi — Socie Model)
[22].
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6. Multibody Dynamics Module

S timto modulem se simuluji sestavy tuhych a pruznych téles, které maiji
velké translaénimi a rota¢nimi posuvy. V Multibody Dynamics Module je mozné
simulovat kinematickou analyzu mechanism, ur€ovat sily a momenty pUsobici
ve spojich nebo deformaci a napjatost v pruznych soucastech sestavy. Diky
tomuto modulu je moZné analyzovat ¢asové zavislé ulohy, pouZivat nelinearni
materidly a kombinovat pruznd a tuha télesa. Zatizeni a podpory je zde mozné
definovat ¢asové zavislymi funkcemi. [23]".

Oblasti vyuZiti: robotika, mechatronika, dynamika vozidel a motordq,

simulace obecné dynamiky mechanickych sestav a dalsi.

7. Acoustics Module
Diky tomuto modulu se fesi akustické ulohy. Acoustics Module zahrnuje
oblasti tlakové akustiky, aeroakustiky (i v tekutinach), vlivu zvukovych vin na
tuhé konstrukce a termoakustiku. Je zde mozné simulovat i vibrace a Sifeni
tlakovych vin v elastickych a viskoelastickych materidlech [4].
Oblasti wvyuziti: sluchové pomlcky, simulace ultrazvuku, zvukové
snimace v MEMS, hlukové bariéry, navrh piezoelektrickych snimacu, reakéni a

absorp¢ni tlumice, navrh sonaru a dalsi.
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4 MODEL PRO STANOVENI TOKU CASTIC NA POVRCH
MATERIALU

Cilem této bakalarské prace je navrhnout pocitacovy model, ktery mize byt
vyuZit pro stanoveni velikosti toku elektricky nabitych ¢astic na povrch materidlu
z pevné latky. Navrzeny model, ktery bude popsan v nasledujici kapitole, je zaloZzeny na
spojité modelovaci technice a simuluje chovani plazmatu v okoli povrchu materidlu.
Pro jednoduchost byl zvolen rovinny povrch, ktery umoznuje fesSit problém jako
jednodimenziondlni. Model umoznuje stanovit nejen tok elektricky nabitych castic
k povrchu, ale také koncentrace téchto castic a rozloZeni elektrického potencialu

v zavislosti na vzdalenosti od materialu.

4.1 Zakladni rovnice

Vytvoreny model nahlizi na plazma jako na smés tfi navzdjem se prostupujicich
tekutin - tekutiny neutralnich atom, tekutiny tvorené elektrony a tekutiny kladnych
iontu, které spolu vzdjemné interreaguji. Jako pracovni plyn je uvazovan plyn argon.
Matematicky je systém popsan pomoci soustavy tfi diferencidlnich rovnic — rovnice
kontinuity pro elektricky nabité ¢astice a Poissonovo rovnici pro popis elektrického
pole. Soustava je doplnéna pocéatecnimi a okrajovymi podminkami.

Zminéné rovnice je moZno zapsat ve tvaru

AV = (4.1)

aTLi _

LAV fi= (4.2)
Ap = —=(n; —ny), (4.3)

kde vektor elektrické intenzity je dan vztahem

E =-Vop. (4.4)
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V rovnicich (4.1) — (4.4) pouZzité symboly oznacuji: n, — koncentrace elektron,
n; - koncentrace iontl, t - ¢as, V - gradient, J. — tok elektrond, J; - tok iontl, ¢ -

elektricky potencial, e - elektrony, &, - permitivita vakua.

Toky elektrond a iontl je mozno v drift-difuzni aproximaci vyjadrit jako soucet

toku ¢astic pod vlivem elektrického pole a gradientu koncentrace

Ji = winiE — DiVn; (4.5)
Je = —UeNoE — D Vng, (4.6)

kde u; je koeficient pohyblivosti iontl, u. koeficient pohyblivosti elektront, D; difuze

iontd, D, - difuze elektron( a E - intenzita elektrického pole.

Koeficienty pohyblivosti p;, ue a difuze D; a D, je mozné vyjadfit ve tvarech

KT;

b= (4.7)
e
uu] - mjvjn ’ (48)

kde index j oznacuje veli¢iny vztahujici se na elektrony (resp. ionty), vj, oznacuje
srazkovou frekvenci daného typu castice s neutraly.

V nasem modelu jsme pro koeficienty difuze a pohyblivosti uvazovali hodnoty,
které odpovidaji plynu argonu: D, = 340 m%s™?, Me =170 m?vls? D;=0,012 m%s*
ap=0,46 m?Vvis?t [35].

Dosazenim rovnic (4.4), (4.5) a (4.6) do rovnic (4.1) a (4.2) je moZné soustavu
diferencidlni rovnic (4.3) az (4.8) prevést do soustavy tfi diferencidlnich rovnic se tfremi

neznamymi ne, Nja @:

% + V- (=DeVne) + V- (ueneVe) =0 (4.9)
on;
a_ri + 7 (=Dign,) + V- (n;Vep) = 0 (4.10)
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Ap = —S(ni —n,). (4.11)

Odtud je moZné po porovnani s rovnicemi obecné definovanymi v programu COMSOL

Multiphysics urcit konkrétni koeficienty pouzivané v tomto programu — viz tabulka 1.

Tabulka 1: Predpisy koeficientl pro tvorbu zakladniho modelu plazmatu

Koeficient Tekutina Tekutina Poissonova
dif. rovnice elektronti kl. lontt rovnice

d, 1 1

C De D; 1

a 0 0

f 0 0 e (n—ne)

€o

o —le - Vo pi Vo

B 0 0

14 0 0

4.2 OKkrajové a pocatecni podminky
Nezbytnou soucasti formulace problému jsou tzv. okrajové a pocatecni
podminky. V pfipadé tohoto modelu je nutné pro neznamé veliciny ne, n; a ¢ zadat 6

okrajovych podminek.
Okrajové podminky pro elektricky potencial

Pocatecni hodnota elektrického potencidlu na sondé je rovna ¢, = —20V.

V modelu je tato hodnota interaktivné ménéna (napriklad pfi zjistovani voltampérové
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charakteristiky, kde roste s kazdym krokem o 1 V aZ na hodnotu 10 V). V oblasti, kde je

uvaZzovano neporusené plazma je zvolena okrajovd podminka ¢, = 0 V.

Okrajové podminky pro koncentrace ¢astic

DulezZitou soucasti zadani ulohy je spravné zvolend okrajovd podminka pro
koncentraci elektrond na okraji sondy. Na povrchu sondy je pro elektricky nabité
Castice zvolena koncentrace ney = hi = 0 m™. Tato podminka sice nevystihuje
nejpresnéji podminky realného plazmatu, v ptipadé potreby je ji ale moino nahradit
presnéjsimi formulacemi (napfiklad von Neumannovo podminkou pro tok elektricky
nabitych ¢astic). Na okraji pracovni oblasti, kde je predpokldddano neporusené plazma,
je s ohledem na kvazineutralitu koncentrace elektronl rovna koncentraci iontl

v elektrickym polem neovlivnéném plazmatu, Ize tedy psat Nye = Njoo = 1 X 101> m’.

Pocatecni podminky
Pogateéni koncentrace elektroni a koncentrace kladnych iontl je ni=% =

nt=% = 0,1 x 10> m>. Pogateéni podminka potencialu je =% = —20 V.

4.3 Vysledky

Model byl feSen jako jednodimenzionalni pripad, kdy pracovni oblasti byla
usecka kolma k povrchu sondy. Jednim krajnim bodem této usecky byl bod lezici na
povrchu a druhy krajni bod predstavoval bod leZici v oblasti neporuseného plazmatu.
Délka usecky byla zvolena jako 2 cm. PFi vypoctech byla nasledné pouzZita mfizka o
velikosti jednoho prvku 2 - 1075 m.

Vtomto jednodimenziondlnim modelu jsou vSechny nezndmé, tedy
koncentrace elektronli ne, koncentrace iontli n; a elektricky potencial ¢, které jsou
funkcemi prostorové souradnice x a ¢asu t. Program COMSOL Multiphysics, jenz byl
k feSeni problému pouzit, umoZniuje rovnou zobrazit rozlozeni koncentrace elektronu,
iontU a elektrického potencialu v zavislosti na téchto veli¢inach. Ziskané vysledky jsou

zobrazeny na obrdzcich €. 9, 10 a 11.
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Line Graph: kencentrace elektronu (1;m3)
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Obrazek 9: Rozlozeni koncentrace elektronl n. v zavislosti na vzdalenosti x
od povrchu. Velikost pracovni oblasti je 2 cm.

Line Graph: koncentrace iontu (1/m3)
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Obrazek 10: Rozlozeni koncentrace iontd n; v zavislosti na vzdalenosti x
od povrchu. Velikost pracovni oblasti je 2 cm.
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Line Graph: elektricky potencial (V)
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Obrazek 11: Rozlozeni potencialu ¢ v zavislosti na vzdalenosti od povrchu.
Velikost pracovni oblasti je 2cm.

Vytvoreny model umoznuje urcit toky elektricky nabitych ¢&astic jako funkce
polohy. Ukazkové vysledky jsou zndzornény na obrazku €. 12 a 13. Jak je z téchto
obrazkd patrné, v pribéhu vypoctu vznikla numerickd fluktuace toku castic. Byla
vyzkouSena rlGznd nastaveni mtize a nakonec byla zvolena velikost zakladni buriky.
Vhodnou volbou mfize je mozné tyto fluktuace eliminovat, v naSem pfipadé byla
zvolena velikost zakladni buriky na 2-107° m. Pro tuto velikost byla fluktuace
nejmensi. Predpoklddd se, Ze v ustaleném stavu bude vychazet tok konstantni,
nezavisly na poloze. Tok iontl je znazornény na obrazku ¢ 13.

Z obrazk( €. 12 a 13 je zaroven patrné, Ze tok elektron( i tok kladné elektricky
nabitych iont(l vychdzi zaporny. Castice se tedy pohybuji ve sméru zaporné osy x. U
obou tokl vychazeji zaporné hodnoty, coz je zpisobeno ionty, sméfujicimi doleva (do

zaporného sméru).
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Line Graph: Tok elektronu (lf(mz*s))
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Obrazek 12: RozloZeni toku elektron( J, v zavislosti na vzdalenosti od povrchu.
Velikost pracovni oblasti je 2cm. Méreni bylo provddéno pro potencial -18,7 V.

Line Graph: Tok iontu (1/{rmZ+*s))
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Obrazek 13: RozloZeni toku iont J; v zavislosti na vzdalenosti od povrchu.

Velikost pracovni oblasti je 2cm. Méfeni bylo provadéno pro potencidl -18,7 V.
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4.4 Urceni voltampérové charakteristiky pomoci modelu

Vytvoreny model byl vyuZit ke stanoveni voltampérové charakteristiky. Pro
tento ucel se postupovalo tak, Ze se postupné ménila hodnota elektrického potencidlu
na povrchu z hodnoty -25 V az na hodnotu +10 V a to s krokem 1 V. Nasledné byl uréen
celkovy tok elektrického naboje k povrchu.

Experimentalné byla voltampérova charakteristika studovdna poprvé pany
Langmuirem a Mott-Smittem [24]. Tato metoda spociva v tom, Ze do plazmatu, které
se vyskytuje v elektrickém poli, je umisténa specidlné upravend elektroda (sonda).
Prochazejici proud sondou je sniman a vysledek je zaznamenavan do voltampérové

charakteristiky zndzornéné na obrazku ¢. 15

sonda
—
1

izola&ni trubice

Obrazek 14: Priklad sondy (prekresleno z [24]).

Jde o metodu aktivni, musi se proto zohlednit tvar, velikost a vlastnosti
materidlu, z néhoz je sonda vyrobena. Na sondu bylo pfivedeno napéti a jeho zménou
pfi méreni proudu je moziné ziskat voltampérovou charakteristiku (v nékterych
publikacich také nazyvanou sondovou charakteristiku). Ze sondového proudu je mozné
zjistit (pfi zndmém sondovém napéti) parametry plazmatu, jako jsou napftiklad

potencial plazmatu, teplota elektrond a koncentrace elektronu.
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mnozstvt retardace mnoistvi
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plasmovy
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potencial

cylindricky
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Obrazek 15: Pfiklad sondové charakteristiky (prekresleno z [24]).

Na obrazku €. 15 je znazornéna ukdzkova charakteristika v oblasti nasyceného
elektronového proudu a zavislost jejiho pribéhu na tvaru sondy. Zobrazenim této
charakteristiky v logaritmickém grafu je moziné ze smérnice tecny urcit elektronovou
teplotu T.. Z elektronové teploty je nasledné mozné spocitat koncentraci elektron(
pripadné dalsi charakteristiky plazmatu. Diky této metodé je moziné najit a stanovit
potencial plazmatu [24].

V nasledujicich obrdzcich ¢ 16 a 17 jsou zobrazeny voltampérové
charakteristiky, které byly ziskany reSenim modelu. Obrazek ¢. 17 pak zobrazuje
detailné oblast, kde tok naboje dosahne nulové hodnoty. Jak je z obrazk( patrné, tak
hodnota plovouciho potencidlu, v pripadé predikovaného modelu, odpovida hodnoté

-18,7V
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Voltampérova charakteristika
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Obrazek 16: Graf voltampérové charakteristiky v rozmezi -25V az 10 V
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Obrazek 17: Graf voltampérové charakteristiky v rozmezi -25V az -10 V.



Sondovd méreni jsou nejrozsifenéjsi metodou pfi zkoumani plazmatu, nebot

pres svoji jednoduchost poskytuji celou fadu plazmatickych parametrd. Nejvétsi

nevyhodou je velikd chyba metody, kterd predstavuje hruby zasah do plazmatu pres

veskerou snahu o jeho minimalizaci [24].

Vypocet byl realizovdan na béiné pracovni stanici a jedna kalkulace trvala

v pruméru 5 s. Na obrdzku €. 18 je ukazka jedné konfigurace.

[ il e || |G|l B vodei1: B |p o or | BB

| 128 532 [ | Tok iontu +

5 Mesh1 - ‘ = Study 4 » "o | Tok elektronu + & -

= Definitions )\ Geometry %2Physics /A Mesh ~doStudy [E] Results | {E Tok elekeronu E b ® B ‘ ==

T Model Builder = 8/ 1D Piot Group

== =S FEE

¥ & Veronika_Strapcova.mph (root)

) Global Definitions
v— Model 1 (mod1)
» = Definitions
» Y Geometry 1
b £i2 Materials
» Auelektrony (c)
» Auionty (c2)
» 72 Poisson's Equation (poeg)

» AuTok elektronu (c3)
» AuTok fontu fed)
P A Mesh 1
b Study 4
¥ {EResults
P (i Data Sets
22 Derived Values
EE Tables
b [ Tok elektronu
» i Tok iontu
% Koncentrace elektronu
» {i Koncentrace ionu
» {& potencial
» {% Tok castic
» {% VA charakteristika cela
> {% VA charakteristika cast
» B Export
[Z5/Reports

Plot

~ Data

Data set: | Solution 2

» Title

x-axis label: x-coordinate (m)

y-axis label Dependent variable J_e (1/(m<su
v Axis

@ Manual axis limits

x minimum: | -2.00003E-4
x maximu; m: [0.0202
y minimum: |_5.5E16

y maximum: | -5.6E16

Preserve aspect ratio
x-axis log scale

y-axis log scale

~ Grid

(] Manual spacing

xspacing: |

yspacing: 1

Extrax

=0

' Graphics ¢l Convergence Plot 1
aa @il E e

Line Graph: Dapendent variable |_e (Lim2*s))

%1036

5.62

variable |_e (1f(m2*s))

Depandant

o 0.002 0004 0.006 0.008 0.01 0012 0.014 0016 wole
scoordinate (m

Messages B3 . == Progress | [£] Log
%

COMSOL 4.4.0.150

Opened file: Yeronika_Strapcova.mph

Number of degrees of freedom solved for: 10005 (plus 4 internal DOFs).
Solution time (Study 4): 5 5.

423 MB | 4641 MB

Obrazek 18: Ukazka pracovniho okna programu s vytvofenym modelem.

0.02

=0

44



Zavér

PfedloZzena bakalarskd prace shrnuje zdkladni poznatky z nékolika oblasti.
V prvni C¢asti se jednd o poznatky zoblasti interakce nizkoteplotniho plazmatu
s povrchem materidlu. Nasledné jsou predstaveny zakladni postupy pro pocitacové
modelovani této interakce a softwarové produkty, které je moiné pro tento ucel
vyuzit. V praktické ¢asti prace je popsan vlastni model, ktery byl vytvoreny v programu
COMSOL Multiphysics. Pomoci tohoto modelu byly uréeny hodnoty toku elektricky

nabitych ¢astic na rozhrani plazma - material a to pfi riznych predpétich na povrchu.

Jsem presvédcéena, Ze tato bakaldrska prace usnadni praci budoucim
diplomantlim a zdjemcim o pocitacové modelovani. Pfi psani této prace byl kladen
dliraz na uvedeni poznatk(, které pomohou zorientovat se v programech uzivanych

v této oblasti a v zdkladnich modelovacich technikach.
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