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Abstrakt

Tato dizertana praca sa zaobera popisom atvorbou elektro-magneto-
hydrodynamického modelu uréeného pre elektronovu mikroskopiu. Zakladom prace je
popis charakteristickych javov prebiehajucich v elektronovych mikroskopoch so
zameranim na environmentalnu elektronovi mikroskopiu.

Praca sa zaoberala popisom elektromagnetického pol'a, nadzvukového prudenia
zriedeného plynu a pohybu relativistickych nabitych Castic v plynnom prostredi.

Bol predstaveny elektromagneticky model zalozeny na definicii elektrického
a magnetického  vektorového potencialu, ktory bol vyuzity na simuldciu
elektromagnetickej cievky.

Nadzvukové pradenie zriedeného plynu bolo sledované s vyuzitim Navier-
Stokesovych rovnic. Pre rozsirenie ich aplikacie do nizkeho tlaku boli upravené okrajové
podmienky pre rychlost’ a teplotu. Nasledne bola predstavena Gprava viskozity a tepelnej
vodivosti v zavislosti na tlaku plynu. Tieto zmeny boli schopné popisat’ vplyv zniZene;j
frekvencie zrazok castic plynu. Predstaveny model bol vyuzity na analyzu pridenia cez
samostatnu clonku a diferencialne ¢erpani komoru.

Dalej bol predstaveny model a potrebné upravy pre popis relativisticky pohybujucich
sa Castic. Tento model bol vyuzity na simulacie elektronovej optiky.

Samostatnd pozornost bola venovand interakcii nabitych castic s plynnym
prostredim. Tieto interakcie mali stochasticky charakter a predstaveny model popisoval
ako elastické tak aj neelastické kolizie.

Predstaveny multi-fyzikdlny model umoznuje sucasné sledovanie roznych
fyzikalnych oblasti a interakcii medzi nimi, ¢o vedie k moznosti detailnejSicho popisu
procesoV a ku zlepSeniu navrhu environmentalnych elektronovych mikroskopov.

KPucové slova

Elektro-hydrodynamika, = magneto-hydrodynamika, elektronovy  mikroskop,
numerické modelovanie, pradenie zriedeného plynu, relativisticky pohyb, rozptyl
elektronov.



Abstract

This dissertation thesis deals with the description and development of an electro-
magneto-hydrodynamic model intended for electron microscopy. The basis of the work
lies in the description of characteristic phenomena taking place in electron microscopes
with a focus on environmental electron microscopy.

The work dealt with a description of the electromagnetic field, supersonic flow of
rarefied gas and a motion of relativistic charged particles in a gaseous environment.

An electromagnetic model based on the definition of electric and magnetic vector
potential was presented and was used for a simulation of an electromagnetic coil.

The supersonic flow of a rarefied gas was defined by Navier-Stokes equations. In
order to extend their application to low pressures, the boundary conditions for velocity
and temperature were modified. Viscosity and thermal conductivity were subsequently
introduced as functions of gas pressure. These adjustments were able to describe the
effects of lower collision frequency of gas particles. The presented model was used for
the analysis of a flow through a separate aperture and a differentially pumped chamber.

Furthermore, the model and necessary adjustments for the description of
relativistically moving particles were presented. The model was used for the simulation
of electron optics.

Separate attention was paid to the interaction of charged particles with a gaseous
environment. These interactions had a stochastic character and the presented model
described both elastic and inelastic collisions.

The presented multiphysics model enables the simultaneous simulation of different
physical areas and the interactions between them, which leads to a possibility of a more
detailed description of processes and to the improvement of environmental electron
microscope design.

Keywords

Electro-hydrodynamics, Magneto-hydrodynamics, electron microscope, numerical
modelling, rarefied gas flow, relativistic motion, electron scattering.
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UVOD

Elektronova mikroskopia sa zaoberd analyzou mikro-Struktiry, povrchu
a chemického zlozenia materidlov pomocou elektréonového zvéizku vo vakuu ale aj pri
nizkom tlaku. V sucasnosti je elektronova mikroskopia dobre zavedend technologia v
roznych oblastiach priemyslu a vedy ako napriklad v metalurgickom priemysle, vo
vyskume a vyrobe polovodi¢ovych materidlov, v prirodnych vedach, v potravinarskom
priemysle, v mineralogii a geologii alebo napriklad aj v ropnom priemysle a v mnohych
inych.

Navrh elektronového mikroskopu je ale stale komplexny proces, pri ktorom je
potrebné uvazovat’ vplyvy roznych oblasti fyziky ako napriklad elektromagnetizmu,
pohybu nabitych ¢astic, prestupu tepla, chemickych reakcii, volného molekularneho
pradenia Castic alebo aj hydrodynamiky. Taktiez konecna presnost’ vyroby jednotlivych
dielov moze vo vysledku sposobit’” vyznamné odchylky medzi navrhom a vyslednym
zariadenim.

Z dovodu komplexnosti zariadenia je taktiez komplikovany prenos vysledkov
ziskanych z laboratornych experimentov, ktoré sa zvyCajne zaoberaju analyzou iba
Specifickej oblasti, do navrhu realneho mikroskopu.

Alternativou ku experimentdlnemu skiimaniu st numerické simulacie, pomocou
ktorych je mozné dosiahnut prehlad o jednotlivych procesoch prebiehajucich v
elektronovom mikroskope bez potreby konstrukcie redlneho zariadenia. Dalsou vyhodou
simulécii je moznost’ ziskat’ kvantifikovatené vysledky (napr. rozlozenie fyzikalnych
poli: teplota, elektricky potencial, koncentracia Castic) v celom skimanom objekte, ktoré
Casto nie je mozné ziskat’ klasickymi experimentalnymi metddami.

V sticasnosti su numerické modely zvyCajne zameran¢ iba na analyzu jednej oblasti
elektronovej mikroskopie. Medzi hlavné sledované oblasti patri navrh elektronovej
optiky, popis interakcie elektronov so skumanou vzorkou alebo popis pradenia
zriedeného plynu v pripade environmentalnych elektronovych mikroskopoch. V pripade,
ze je sledovana interakcia medzi jednotlivymi oblastami, je nutné prendsat’ vysledky
medzi samostatnymi systémami, kde v horSom pripade prenos dat vobec nemusi byt’
mozny.

Zlozitost’ a presnost mikroskopov sa neustdle zvySuje a takisto sa zvySuje
mnozstvo pridavnych funkeii, ktoré tieto mikroskopy obsahuju. Individudlny pristup k
analyze javov preto uz nemusi byt’ dostato¢ny. Multi-fyzikalnou analyzou dizajnu celého
mikroskopu by ale bolo mozné jednak ziskat’ rychly vSeobecny prehl'ad o jeho navrhu,
funkcii a tak isto by bolo mozné pozorovat’ aj interakcie medzi akymikol'vek fyzikalnymi
polami. Jednotlivé fyzikalne oblasti byvaju popisané odlisSnymi metédami a modelmi, ¢o
je v sucasnosti najvacsi problém tvorby komplexnych numerickych modelov. Napriklad
pohyb nabitych castic je Casto sledovany pomocou Lagrangeovej metody, zatial' ¢o
elektromagnetické pole byva rieSené pomocou metody konecnych prvkov a pradenie
tekutin pomocou metddy konecnych objemov.

Tato praca sa zaobera tvorbou komplexného elektro-hydrodynamického modelu,
popisujuceho interakciu elektromagnetického pol’a, pradenia plynu s pohybom nabitych
castic v komer¢ne dostupnom CFD systéme Ansys Fluent, ktory je Specializovany na
pradenie tekutin. Tvorbou takéhoto modelu by bolo mozZné popisat’ Siroké spektrum
sibeznych javov a tym ziskat vyS$Siu presnost analyz a zlepSit proces navrhu
elektronovych mikroskopov.



1 ELEKTRONOVA MIKROSKOPIA

Hlavnou charakteristickou vlastnostou elektronovych mikroskopov je ich vysoké
rozli$enie, ziskané pomocou elektronov, ktorych vinova dizka je mensia ako 0,1 nm.
Podla konstrukcie je mozné rozdelit mikroskopy na dva zékladné typy: transmisny
a skenovaci. Rozlisenie transmisného elektréonového mikroskopu je zvycajne
V desatindch nanometrov, no boli aj dosiahnuté hodnoty rozliSenia 50 pm. RozliSenie
skenovacieho elektronového mikroskopu je v jednotkdch nanometrov a V najlepSich
pripadoch je mozné dosiahnut’ rozliSenie pod 1 nm, jeho vyhodou su mensie naroky na
vlastnosti vzorky, uroven vakua a energiu [1, 2].

Zékladny princip transmisného elektronového mikroskopu (TEM) je zalozeny na
elektronoch, ktoré prejdii sledovanou vzorkou a st nasledne snimané. Elektrony
vychadzaju z elektronovej dyzy a st urychl'ované vysokym napétim (50 kV — 200 kV).
Tento elektronovy zvdzok je usmeriiovany pomocou série elektromagnetickych cievok,
ktoré plna funkciu spojnych SoSoviek a apertir. Usmerneny zvdzok potom prechadza
objektivovou SoSovkou, ktora zarucuje spravne oziarenie celej vzorky. Vzorka musi mat’
definované rozmery a jej hrabka by nemala byt vicsia ako 100 nm. Tato vzorka je
uloZena na drziaku (zvyc€ajne mriezka). Prechadzajuce elektrony si znovu usmernené
pomocou d’al$ej objektivovej SosSovky a zvicSené sériou cievok, ¢im vznikd zviacseny
obraz vzorky. Tento obraz je potom zviditeI'neny pomocou elektron-senzitivneho filmu
alebo CCD kamery [3, 4]. Zakladna schéma TEM je zobrazena na Obrazku 1.1.
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Obrazok 1.1: Nakres transmisného elektronového mikroskopu [5].



Druhym typom elektronového mikroskopu je skenovaci elektronovy mikroskop
(SEM). Zatial’ ¢o, v pripade TEM boli kladené vysoké poziadavky na rozmery vzorky,
Vv pripade SEM je jej vel'kost’ limitovana iba rozmermi komory, do ktorej bude vloZena.
Podobne ako TEM, aj SEM sa sklada zo zdroja elektronov (zvycajne urychlené napatim
0.5 kV — 30 kV), tubusu skladajuceho sa zo série cievok a apertir, na ktorého konci je
komora so vzorkou. Rozdielom je vychylovacia SoSovka, ktord zaruCuje postupné
rastrovanie povrchu vzorky. Interakciou elektronov so vzorkou su ziskavané rdzne
signaly, ktoré su nasledne detegované a zobrazené na obrazovke pocitaca [6]. Zakladna
schéma SEM je zobrazena na Obrazku 1.2.
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Obrazok 1.2: Nékres skenovacieho mikroskopu [7].

Vysoké vakuum je potrebné pre zaruCenie spravneho fungovania elektronového
mikroskopu. Pri nedostatocnom vakuu by mohlo dgjst’ k rozptylu elektrénového zvézku,
kontaminacii elektronovej dyzy alebo az k desStrukcii niektorych zariadeni. Potrebné
vakuum je dosiahnuté jednym alebo kombinaciou viacerych druhov vakuovych pump [6]:



e Mechanicka pumpa skladajlica sa z rotoru, ktory stlac¢a vel’ky objem vzduchu do
malého, ¢im zvysuje tlak v druhej komore. Ak je tento tlak dostato¢ne vysoky,
moze byt vypusteny do atmosféry pomocou jednosmerného ventilu. Tato pumpa
dokaze dosiahnut’ tlak okolo 0,01 Pa ale jej efektivita vyrazne klesa pri nizkom
tlaku.

e Pre spravnu funkciu elektrénového mikroskopu je ale potrebné dosiahnut’ vyssie
vakuum, na ¢o sa vyuziva difuzna pumpa. Jej princip je zalozeny na cirkulacii
odpareného oleja. Plyn vstupuje na vrchu pumpy a prechddza cez odpareny olej
smerom ku spodku pumpy, kde je smerovany do mechanickej pumpy. Difizna
pumpa vyuziva ohrev a ochladenie na cirkulacné odparenie a skvapalnenie oleja.
Tento typ dokéaze dosiahnut’ tlak 0,01 Pa rychlo ale nedokéze pracovat’ pri tlakoch
vyssich ako 1 Pa.

e I6nova pumpa sa vyuziva na dosiahnutic vakua potrebného pre funkciu
elektronovych dyz. Povrch reaktivneho kovu je generovany rozpraseny v komore
zdroja elektronov. Molekuly vzduchu su absorbované kovom, s ktorym nésledne
reaguju a vytvaraju stabilné zliceniny.

e Turbomolekuldrna pumpa vyuZziva smerovanie pohybu molekal pomocou
rota¢nych lopatiek. Pri rotacii lopatiek dochadza k tlaceniu molekul z komory
smerom k podpornej pumpe. U¢innost’ tejto pumpy rapidne klesa pri tlakoch
vyssich ako 0,1 Pa.

Pred samotnou analyzou je potrebné vzorku upravit. Pri TEM musi byt vzorka
dostato¢ne tenka aby zvidzok elektronov niou mohol prejst’. Zakladom je rezanie vzoriek
na pozadovanu hrubku za kryogénnych teplot. V pripade biologickych vzoriek je
potrebné udrzovat’ nizku teplotu aj pocas samotného pozorovania. Tento proces je
komplikovanejsi ako priprava pre SEM a je blizsie popisany v [3].

V pripade klasického SEM su kladené niZSie poziadavky na vzorku: ¢istota povrchu,
dostatocna elektrickd vodivost’ a odolnost’ voci elektrénovému zvizku. Z toho vyplyva,
ze bez Specidlnej Upravy je mozné pozorovat' iba kovy aich zluCeniny. V pripade
nevodivych anorganickych materidlov by dochadzalo k hromadeniu naboja na povrchu.
Z tohto dovodu je teda nutné pokovovanie povrchu 20 az 30 nm kovom ako napriklad
zlato, paladium alebo platina.

Organické materialy nie s prisposobené k vakuu, ktoré sa nachadza v komore
vzorky. Je to z dovodu vysokého obsahu vody, ktora by sa splynila a znicila $truktiru
materidlu a zdroven kontaminovala mikroskop. Pred pokovovanim musia byt vSetky
organické materialy vysusené alebo zamrazené a pozorované pri nizkej teplote [8,9,10].

1.1 Interakcia elektronov so vzorkou

Pri dopade elektronového zvdzku na povrch vzorky dochadza k interakcii medzi
elektronmi a atbmami vzorky (Obr 1.3). Tieto interakcie mdozu byt elastické alebo
neelastické. Elasticky rozptyl nastdva pri interakcii kladného jadra atomu s elektronom,
pricom je trajektoria elektronu iba odchylena a elektron nestraca svoju kineticku energiu.
Pri neelastickom rozptyle elektronov primarneho zvdzku dochadza k interakcii
elektrického pola elektronov vo valencnom alebo vodivom pase s elektronmi vnutornych
energetickych vrstiev [1]. Medzi zakladné typy elektronov a Ziarenia, ktoré vznika pri
interakcii elektronov so vzorkou patri:
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e Prechadzajuce elektrony

V pripade, ze hribka vzorky je dostato¢ne tenka, elektrony mozu iiou preletiet’, préom
zmenia svoju trajektoriu. Tento jav je vyuzivany hlavne v TEM.
e Spitne odrazené elektrony

Spitne odrazené elektrony su také, ktoré prejdt jednou alebo viacerymi koliziami
a uniknu von z povrchu prvku s energiou vyssou ako 50 eV. Elektrony pri elastickych
koliziach st odrazené spét’ v Sirokom rozpéti uhlov. Priblizne 10 az 50 % priméarnych
elektronov je odrazenych spat’ k ich zdroju a tieto elektrony maja stale 60 az 90 % ich
povodnej energie. Prvky s va¢sim atomovym cislom maja vacsi kladny naboj jadra a tym
padom odrazia viac dopadajucich elektronov. Z toho vyplyva, Ze spitne odrazené
elektrony sa vyuzivaji hlavne na zobrazenie materidlového kontrastu.
e Sekundarne elektrony

Sekundarne elektrony vznikaji pri dopade primarneho zvizku dochadza k ionizacii
atomov povrchu prvku a K naslednému emitovaniu slabo viazanych elektronov. Typicky
tieto elektrony maju energiu do 50 eV. Sekundarne elektrény st vyuzivané na
zobrazovanie topografického kontrastu.
e Augerove elektrony

Augerove elektrony vznikaju ionizaciou atomu primarnym elektrénom a zaplnenim
prazdneho miesta vo vnutornej vrstve elektronového obalu, elektronom z vonkajsej
vrstvy. Nadbytocnd energia moze byt uvolnend prostrednictvom Augerovym
elektronom. Z dovodu ich nizkej energie sa vyuzivaji zvyc€ajne na povrchova analyzu.
e Katodoluminiscenia

Katodoluminiscencia je mechanizmus energetickej stabilizacie. Urcité materialy
(dielektrikd a polovodi¢e) moézu uvolnit’ nadbytocnu energiu vo forme fotéonov. Tieto
fotony vznikajl pri rekombindcii parov elektron-diera, ktoré vznikli dopadom priméarneho
zvéazku.
e Rontgenové Ziarenie

Rontgenové Ziarenie vznikd v pripade, Ze elektron z vnutornej hladiny je excitovany
dopadom primarneho elektronu, nasledne nejaky elektron z vyssej energetickej hladiny
zaplni prazdne miesto v nizSej hladine. Rozdiel energii tychto hladin je vyZziareny
v podobe rontgenového ziarenia a atdom sa vrati do pdvodného stavu. Tento typ
rontgenového Ziarenia sa nazyva charakteristické a je vyuzivané na urcenie chemického
zlozenia vzorky. Okrem neho existuje aj brzdné Ziarenie, ktoré je spdsobené
spomalovanim vysoko-energetickych elektronov interakciou s elektronovymi obalmi
atdémov vzorky.
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Elektrénovy zvazok

\
\ Povrch vzorky

Augerove elektrony
Sekundéarne elektrény

Spéatne odrazené elektrény

Charakteristické RTG
Spojité RTG

Sekundarna fluorescencia

Obrazok 1.3: Generované signaly elektronovym zvazkom [7].

Generovany signal, ktory vznikol interakciou primarneho elektronového zvazku so
vzorkou je nasledne snimany pomocou detektorov. Pre detekciu elektronov v SEM sa
vyuzivaju tri zékladné principy. Prvy princip je zalozeny na konverzii signalnych
elektronov na fotdny pomocou scintilacného materidlu a nasledne tieto fotony su
konvertované na elektricky signal fotonasobicom. Druhy princip je zalozeny na premene
elektrénov na pary elektron-diera pouZzitim polovodi€ového materialu. Tieto pary mozu
byt separované pred ich rekombindciou, ¢im vznika elektricky prad. Treti princip je
zaloZzeny na nasobici elektronov, kde signalne elektrony narazom na trubicu vyrazia
sekundarne elektrony, ktoré su v nej nasledne znasobené. Okrem elektronov, vznika pri
interakcii  primarneho zvdzku so vzorkou aj elektromagnetické Ziarenie —
katodoluminiscenéné  arontgenové.  Detektory  pouZivané  pre  snimanie
katodoluminiscen¢ného Ziarenia, vyuZivaji podobny princip ako optickd fluorescenéna
svetelnd mikroskopia a teda fotonasobic€ je aj v tomto pripade najvhodne;jsi typ detektoru.
Pre detekciu rontgenového Zziarenia sa vyuzivaji energeticky-disperzné a vinovo-
disperzné detektory [1,7,11].

1.2 Environmentalny skenovaci elektronovy mikroskop

Skenujuca elektronova mikroskopia kladie pomerne vysoké néaroky na vlastnosti
vzorky, ktoré je mozné zhrnut’ ako: kompatibilita s nizkym tlakom (10 Pa v klasickom
SEM a10™* vautoemisnom SEM), &istota povrchu vzorky, dostatoéna elektricka
vodivost’ a odolnost’ voéi elektronovému zvizku. Tieto podmienky spiiiaju takmer iba
kovy a ich zluceniny, ostatné vzorky je potrebné upravit’ [12].

Environmentalny skenovaci mikroskop (ESEM) je zariadenie, ktoré vyuziva
pritomnost’ pracovného plynu (vodna para, vzduch, dusik alebo argon) pod vyssim tlakom
v komore vzorky (Obrazok 1.4). V takomto pripade je potrebné oddelit’ oblast’
elektronovej optiky, ktora stdle vyzaduje vysoké vakuum od komory vzorky. Toto
oddelenie je uskutonené pomocou tlakovo-limitujucich cloniek, pozdiz optickej osi
elektronov. Pri vyuziti diferencidlneho Cerpania plynu, kde strednd vol'na draha molekul
plynu bude vicsia ako rozmer clonky, moze byt tlak plynu v komore vzorky aj 2000 Pa,
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pri¢om v oblasti elektronovej optiky bude stale zachované vysoké vakuum. Vysoky tlak
plynu taktiez kladie odlisné naroky na detektory elektronov. Klasicky Everhartov-
Thornleyho detektor sekundarnych elektronov nie je mozné pouzit’ kvoli jeho vysokému
pracovnému napdtiu, kde by mohlo dochadzat k elektrickym vybojom. Je teda potrebné
pouzit’ iny druh, ako napriklad plynovy detektor popisany v [12, 13].

_——Zdroj elektronov

10° Pa )
~ Kondenzorova
|~ SoSovka
_~——Apertura
o4 b - Stigmator
== _Vychylovacia cievka
10” Pa 1N | —Objektivova SoSovka
;03 OF:O R 1Detektor
i 2 =2
% I1Vzorka
/
7
/é Komora
% vzorky
7 Y=

Obrazok 1.4: Nakres ESEM so zvyraznenymi oblastami roznych pracovnych tlakov [14].

Interakciou molekul plynu s elektronovym zvdzkom dochadza okrem zniZenia
strednej vol'nej drahy aj ku tvorbe zvonu (angl. ,,skirt), ioniza¢nej kaskade, toku iénov
a ku termodynamickej rovnovahe plynu so vzorkou. Tvorba zvonu vznika rozptylom cCasti
elektronov primarneho zvazku, ktoré nasledne dopadnu v urcitej vzdialenosti od
hlavného bodu dopadu priméarneho zvézku, ktoré tiez generuju signal. loniza¢na kaskada
vznikd urychlovanim nizko-energetickych volnych elektronov. V pripade, Ze ich
kineticka energia presiahne energiu potrebnl na ionizaciu plynu, kolizie s molekulami
plynu mé6zu uvolnit’ d’alSie volné elektrony. Tento proces sa méze opakovat’, ¢im vznika
ionizacnéd kaskada, ktorda mdze byt povazovana za slabu plazmu. Ioniza¢na kaskada
taktiez vytvara kladne nabité iony plynu. Tieto i6ny potom zaru€uju znizenie efektov
zaporného nabijania slabo vodivych vzoriek. Medzi plynom a vzorkou moéze taktiez
prebiehat’ vymena energie. Tento efekt moze byt vyuzity na stabilizaciu hydratovanych
vzoriek s vhodnym tlakom vodnych par [14,15].
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2 ROZBOR SUCASNEJ PROBLEMATIKY

Napriek tomu, ze elektronova mikroskopia je dobre zavedena technoldgia, stale
prebieha vel’ké mnozstvo vyskumu ako v experimentalnej oblasti pri jej aplikacii tak aj
pri popise a modelovaniu charakteristickych javov. Oblast’ klasickej vysoko-vakuovej
elektronovej mikroskopie je uz dobre prepracovana a vyskum sa skor zaobera aplikaciou
tejto technologie [15, 16]. Vyvoj v oblasti numerickych simulacii sa v su¢asnosti zaobera
hlavne popisom prudenia zriedeného plynu v ESEM a jeho interakcie s elektronovym
zvizkom [17, 18]. Okrem toho su casto skiimané moznosti modelovania rozptylu
elektronového zviazku na atomarnej trovni, kde je uz potrebné uvazovat vinové vlastnosti
elektrénov, z ¢oho vyplyva potreba efektivnych vinovych modelov nabitych castic [19].
Samostatnou vyskumnou oblastou je analyza a rekonStrukcia obrazu ziskaného
z detektorov elektronového mikroskopu [20, 21, 22].

2.1 Vyvoj elektronovych mikroskopov

Vyvoj samotnych elektronovych mikroskopov sa ubera viacerymi smermi V zavisloti
na ich uvaZzovanom vyuziti. Prvym smerom je transmisnd mikroskopia s atbmovym
rozliSenim za nizkych teplot, ktora vyuziva vysoko energeticky zvéizok elektronov od 30
keV az do 1 MeV [23]. Vyuzitie detailného $tidia materidlov moze byt vyuzité
v materialovych vedach, chémii alebo aj biologii [24, 25].

Dal$ou perspektivnou oblastou je skenovacia transmisna mikroskopia, ktora vyuziva
princip klasického skenovacieho mikroskopu, kde elektronovy zvizok postupne
prechadza po povrchu vzorky. Takouto metdodou je mozné skiimat’ vicsSie vzorky
V transmisnom rezime a atomarnom rozliseni [26].

In situ mikroskopia je taktieZ zaujimavou oblastou elektrénovej mikroskopie.
Zaobera sa dynamickym sledovanim procesov az na atomarnej trovni. V in Situ
mikroskopii je ciel’ sledovat’ presni odozvu materialu na zmenu vonkajsich parametrov
ako napriklad teplota, tlak plynu, posobenie mechanickych sil alebo elektromagnetickych
poli [27, 28]. Samostatnou oblastou in situ mikroskopie je vysoko-rychlostna
mikroskopia vyuzivajtca fotokatody pre zisk elektronového zvazku [29, 30].

V poslednych rokoch si environmentélna mikroskopia nasla vel’ké vyuZitie v bioldgii,
vd’aka ktorej je mozné skumat’ organické vzorky obsahujuce vodu v ich povodnom stave.
Vyuzitim vysSieho tlaku plynu v komore vzorky je taktiez moZné skimat’ nevodivé
vzorky, ¢o vysoko rozsiruje moznost aplikacie elektronovej mikroskopie [31 — 34].

Nizko-energetickd mikroskopia vyuZiva elektrony s energiou mensou ako 100 eV, ¢o
je velky rozdiel oproti klasickej elektronovej mikroskopii, kde energia primarneho
zvédzku je v okoli jednotiek az desiatok keV. Tato metdda vyuZiva elasticky odrazené
elektrony pre vytvorenie obrazu. Z dévodu vyuzitia nizko energetickych elektronov si
tato metdda vyzaduje vysoké vakuum a Specialne upravené povrchu vzoriek. Vyuzitie
tejto metddy je mozné najst’ v detailnom skiimani povrchu materialov, termodynamiky
a kinetiky procesov na ich povrchu [35 — 37].
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2.2 Prudenie zriedeného plynu

Prudenie plynu v elektronovych mikroskopoch pri zvySenom tlaku sa pohybuje na
rozhrani medzi pradenim kontinua, ktoré byva definované pomocou zndmych Navier-
Stokesovych rovnic vyuzivanych vo vSetkych CFD (vypoctova dynamika tekutin, angl.
,Computational Fluid Dynamics*) metod [38] a molekularnym priidenim popisovaného
zvyCajne pomocou priamej simulacie Monte Carlo [39] (DSMC zangl. ,,Direct
Simulation Monte Carlo*). Metdéda DSMC predstavena Birdom [40-43], je najCastejSie
pouzivanou metdédou pre popis zriedeného prudenia. Tato metéda je zalozend na
stochastickom vypocte Boltzmannovej rovnice [42], ktora popisuje prudenie plynov na
kinetickej tirovni. Pradenie plynu je vo vysledku reprezentované velkym poctom castic,
ich pohybom a vzajomnymi zrazkami. Simulacia postupuje v ¢asovych krokoch, ktoré by
mali byt’ nizSie ako priemerny ¢as medzi zrazkami. V kazdom ¢asovom kroku je najskor
vypocitany pohyb Castic na zaklade ich rychlosti a nasledne dochadza k koliziam urcitého
poctu Castic na zaklade definovanej pravdepodobnosti. Vysledné rychlosti po zrazke st
definované pomocou pdvodnych rychlosti castic a ndhodne zvolenych zrazkovych
parametrov. Boltzmannova rovnica je zalozena na vypoéte zachovania Castic v priestore
definovanom pomocou ich pozicie x [m] arychlosti v [m-s], ¢im je ziskany vyvoj
rozlozenia pravdepodobnosti f(t, x,v) vyskytu Castic v danej oblasti a v definovanom
Case t [S]. VSeobecny tvar rovnice mdze byt’ popisany ako [44]:

of

_[of 2.1
a+v-\7xf+F-\7,,f—[E]k01 (2.1)

Kde Tava cast popisuje pohyb castic a prava vyjadruje vplyv kolizii pomocou
zrazkového Clena. Prave zloZity vypocet zrazkového €lena je najvacSou komplikaciou pri
vyuzivani Boltzmannovej rovnice pre popis prudenia kontinua. Vhodnost’ vyuZitia
Boltzmannove] rovnice (stochastickych Casticovych modelov) alebo metdd kontinua
popisanych Navier-Stokesovymi rovnicami je mozné vyjadrit’ pomocou bezrozmerného
Knudsenovho ¢isla Kn [-], ktoré vyjadruje zriedenie plynu ako [45]:

_ A (2.2)
Kn = Z
Kde A je stredna vol'na draha [m]:
__keT 2.3)
\/Eﬂd%p

a L je charakteristicka dizka [m], d, je priemer Castice [m], kg je Boltzmannova
konstanta [m?-kg-s2-K™], T je termodynamicka teplota [K] a p je tlak plynu [Pa].

Na zaklade hodnoty Knudsenovho ¢isla je mozné definovat’ r6zne reZimy prudenia,
ktoré su zhrnuté v Tabul'ke 2.1 a zobrazené na Obrazku 2.1. V pripade nizkych hodnot
Knudsenovho ¢isla je mozné vyuzivat’ metody kontinua. So zvySujiicim sa Knudsenovym
¢islom (znizovanim tlaku) dochadza k znizovaniu frekvencii zrazok medzi Casticami.
Najskor je tento efekt pozorovatelny pri stendch geometrie, kde zaCinaji prevazovat
zrazky cCastic so stenami. Pradenie v objeme eSte nie je ovplyvnené. V takomto pripade
je mozné stale vyuzit' Navier-Stokesove rovnice ale je potrebné upravit ich okrajové
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podmienky. Ide o definiciu Smykovej rychlosti [46] a teplotného skoku [47]. Najcastejsie
ide 0 rovnice prvého radu, ale boli predstavené aj definicie vy$sich radov, ktoré dokazali
popisat’ pradenie pri stene presnejsie ale ¢asto boli nestabilnejSie a divergovali pri vyssich
hodnotach Knudsenovho ¢isla [48, 49]. Z toho dovodu sa CastejSie vyuzivaju rovnice
prvého radu. Pri d’alSom zvySovani Knudsenovho ¢isla dochadza k prechodovému
prudeniu, kde zniZzena frekvencia zrazok cCastic uz ovplyviiuje pradenic v objeme
a Navier-Stokesove rovnice stracaju svoju platnost. Ak sa hodnota Knudsenovho ¢isla
zvysi priblizne nad desat’ dochadza k molekuldrnemu prudeniu, pri ktorom st zrazky
Castic zriedkavé az nulové. V tomto pripade je uz potrebné pouzit’ kinetické Casticové
metddy na vypocet pradenia. [50]

Tabulka 2.1: Typ pradenia na zaklade Kn [50].

Rezim pradenia Kn
Pradenie kontinua <0,001
Sklzové prudenie 0,001-0,1

Prechodové pradenie 0,1-10
Molekuldrne pradenie >10

* o b
[ ]
° L]
Molekula plynu
* L
[ ] ° i
. . ®
Kn 0.001 0.1 0

Pridenie kontinua Smykové pridenie Prechodové prudenie Volné pridenie

Obrazok 2.1 Rozdelenie charakteru pridenia na zaklade Knudsenovho ¢isla [51].

Simulacie pridenia zriedeného plynu v elektronovych mikroskopoch su aj
V stucasnosti relativne zriedkavé. Danilatos, ktory navrhol samotny ESEM, vyuZival
metodu DSMC pre popis prudenia cez jednotlivé clonky ako aj pre diferencialne erpané
komory, kde podmienky pridenia prechadzali od kontinualneho az po vol'né molekularne
prudenie [52-56]. Vysledky numerickych simulacii dokazali popisat’ experimentalne
pozorované vysledky. Vyhodou ¢asticovych metdd je ich moznost aplikacie v celom
rezime prudenia ale ich vypoctova narocnost’ vyrazne stiipa so zvySujlicim sa poctom
zrazok medzi Casticami plynu. Tento popis preto Casto nie je vhodny pre analyzu
zlozitych geometrii a vysokych tlakoch [57].

Oproti tomu, skupina vedend Maxom vyuzivala klasické Navier-Stokesove rovnice
pre popis pradenia v diferencidlne Cerpanych komoréach. Ich simuldcie boli vyuzité na
navrh testovacej komory, kde by bolo mozné detailne sledovat’ charakter nadzvukového
zriedeného prudenia. Vysledky ziskané pomocou Navier-Stokesovych rovnic vykazovali
vel’kt zhodu so Statistickymi metédami Monte Carlo [58-64].

Dalsie moznosti popisu zriedeného pradenie bolo nutné hl'adat’ v inych oblastiach.
Vseobecnym teoretickym popisom pradenia sa zaoberal Sharipov, ktory predstavil
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detailné analyzy vnatorného prudenia zriedeného vzduchu v jednoduchych geometriach.
Vo svojej praci popisoval r6zne moznosti vypoctu pridenia cez kapildry a malé otvory
s vyuzitim analytickych metdd a Boltzmannovej rovnice. Boli sledované r6zne spdsoby
vypoctu tejto rovnice ako aj definicie zraZkového c¢lena. Analytické rieSenie
Boltzmannovej rovnice bolo predstavené pomocou momentovej a Chapman-Enskogovej
metody. Modely schopné riesit’ celé spektrum pradenia vyuzivali kinetické rovnice
zalozené na Bathnagar, Gross, Krook modeloch (BGK), v ktorom je zrazkovy ¢len
definovany relaxaciou do rovnovazneho stavu [65-70].

Charakter prudenia v mikroskopickych kanalikoch [71-73], V plazmatickych
technologiach [74] alebo pri nadzvukovom pradeni vzduchu okolo povrchu lietadla vo
vysokej atmosfére az vo vesmire [75-77] (Obrazok 2.2), sa zhoduje s vlastnost'ami
pradenia v elektronovych mikroskopoch, kde pomer charakteristickych rozmerov
geometrie a strednej vol'nej drahy castic je podobny. Objavy z tychto oblasti je teda
mozné vyuzit aj pri popise pradenia v elektronovej mikroskopii.

V pripade nizkeho zriedenia plynu byvali v tejto oblasti ¢asto vyuzivané Navier-
Stokesove rovnice supravou okrajovych podmienok pre popis Smyku rychlosti
a teplotného skoku, ktory vznika pri stenadch geometrie. Stale ale prevladali stochastické
metddy DSMC rieSiace Boltzmannovu rovnicu, ktora casto byvala nahradzovana BGK
modelmi. V pripade vakuovej techniky byvali taktiez Casto vyuZivané zjednodusené
analytické modely sledujiice objemovy tok plynu cez apertury.

contour-1
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Obrazok 2.2 Vyuzitie CFD metdédy pre vypocet nadzvukového pradenia okolo
vesmirneho modulu Apollo 6 pri navrate do atmosféry [78].

Medzi d’alSie metody vypoétov patria rozSirené Navier-Stokesove rovnice. Tieto
rovnice vychadzaju z povodnych Navier-Stokesovych rovnic a sucasne uvazuju vplyv
transportu molekal tekutiny prostrednictvom difazie, ktora vznikd pri vysokych
gradientoch koncentracie alebo teploty. Vysledna rychlost’ tekutiny sa teda rovna suctu
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konvektivneho a difizneho transportu. Roz$irené Navier-Stokesove rovnice boli
odvodené Durstom et al. [79, 80]. Vysledky tychto rovnic zodpovedali vysledkom
ure¢enym pomocou metdéd DSMC v Sirokom rozpiti Knudsenovych ¢isel pre jednoduché
pradenia v rarkach. Medzi d’alSie rozsirené metddy kontinua patria rovnice odvodené od
Chapman-Enskogového vyvoja, Gradovych momentovych metdd a rovnic Burnettového
typu. Medzi nevyhody tychto metdd patri ich vysoka komplexnost’ definicie a vypocétu
[81-84].

2.3 Pohyb nabitych ¢astic

Zakladom analyz pri relativistickom pohybe nabitych Castic je vypocet rovnice
pohybu Castice, kde vplyv elektromagnetického pol'a je definovany pomocou Lorentzovej
sily. V tejto oblasti st v sucasnosti uz dobre zavedené algoritmy na vypocet trajektorii
a vyskum je hlavne zamerany na analyzu a navrh optiky pre nabité castice. Medzi
najznamejsie softvéry patri Simion [85, 86], EOD [87-90] a COMSOL [91], pri¢om
existuje eSte velké mnozstvo Specializovanych programov na navrh jednotlivych dielov.
V oblasti navrhu elektronovej optiky uskutocnila velké mnozstvo vyskumu vedecka
skupina vedena Lencovou. Sucastou ich vyskumu bola prave tvorba softvéru EOD [90].
Tento softvér bol vyuzity napriklad na urcenie aberacnych koeficient, vypocet
elektromagnetickej SoSovky, vypocet magnetickej SoSovky, ndvrh zdroja elektronov,
sledovanie vplyvu saturdcie magnetickej SoSovky ana pozorovanie Coulombovych
interakcii medzi Casticami [87-90]. V d’alSich ¢lankoch boli predstavené mnohé d’alSie
modely popisujice pohyb nabitych Castic [91-95].

Druhd velkad oblast’” vyskumu z pohl'adu nabitych castic sa zaobera interakciou
s okolitym plynnym alebo pevnym prostredim, ktorym vznika ich rozptyl. Téato oblast’ je
stale zaujimava ako po teoretickej tak po aplikacnej stranke [96-99]. Teoreticky vyskum
sa zaobera spravnym popisom ndhodnych zrdzok nabitych Castic s ¢asticami okolit¢ho
prostredia. V zavislosti na energii nabitych ¢astic méze dochadzat’ k elastickym alebo
neelastickym (napr. excitacia alebo ionizdcia) zraZkam. Podobne ako pri Casticovom
popise prudenia aj v tejto oblasti je vyuzivana metoda Monte Carlo. Definicia zrazky
nabitej Castice s Casticou latky je uskutoCnend na zéklade diferencialneho zraZkového
prierezu (Obrazok 2.3), ktory je definovany ako [100]:

do _ L(@N (2.4)
d) |Isin6 \do
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Obrazok 2.3 Nékres rozptylovych uhlov pri interakcii dvoch ¢astic [100].

Této rovnica popisuje elektronovy zvédzok prechadzajici plochou do je rozptyleny
0 uhol 8 do priestorového uhlu df2 a b popisuje zrazkovy faktor. Po numerickej integracii
je mozné ziskat' rozlozenie uhlov, do ktorych sa Ccastice vychylia s danou
pravdepodobnostou. Aplikacia tychto modelov bola vyuzita sledovanie rozptylu
elektronov v pevnych vzorkach (Obrazok 2.4), na navrh environmentalnych mikroskopov
ako aj na optimalizaciu ich geometrie pre zarucenie ¢o najvyssieho rozliSenia.

30 kV

10 kV
_ﬁ 7» { Povrch vzorky
5

6 ym -%
- 3

Rozptyl elektrénov Generacia RTG
Obrazok 2.4 Rozptyl elektronov v pevnej vzorke [101].
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3 CIELE DIZERTACNEJ PRACE

V sucasnej dobe sa vel'ka vdcsina simuldcii zaobera analyzou Specifickych oblasti
Vv elektronovej mikroskopii, pricom externé vplyvy byvaju bud’ zanedbavané alebo iba
odhadované. Takyto pristup nie je vhodny pre popis zlozitych multifyzikalnych javov,
kde nie je mozné oddelit’ od seba jednotlivé oblasti fyziky.

Hlavnym cielom dizerta¢nej prace je tvorba komplexného matematicko-fyzikalneho
elektro-hydrodynamického modelu schopného stcasne popisat’ Siroké spektrum javov
vyuzivanych v elektronovej mikroskopii. Tento model bude vytvoreny v prostredi
komer¢ne dostupného CFD systému Ansys Fluent. Medzi jednotlivé ciele patri:

e Tvorba aimplementiacia modelu stacionarneho a ¢asovo zavislého
elektromagnetického pola. Tvorba elektromagnetického modelu umozni vypocet
tychto poli priamo v danom systéme, bez potreby prenosu tdajov medzi réznymi
softvérmi. V systéme Ansys je v sUCasnosti potrebné rucne prendsat’ vysledné
magnetické pole vypocitané v programe Maxwell do CFD softvéru Fluent. Tym sa na
jednu stranu urychli samotny vypocet ale tak isto sa roz$iri moznost’ vyuzitia systému
Ansys Fluent.

¢ Rozsirenie aplikacie Navier-Stokesovych rovnic pre popis prudenia zriedeného
plynu vyuzitim dpravy okrajovych podmienok a vlastnosti plynu. Napriek tomu,
ze Casticové metddy st vhodné na popis zriedeného plynu nie st az tak ¢asté ako CFD
softvéry, prave z dovodu ich vysokej vypoctove] ndrocnosti v oblasti prideni
kontinua. Upravou Navier-Stokesovych rovnic by bolo mozné stile vyuzivat
prepracované vypoctové algoritmy CFD systémov pre zjednoteny vypocet prudenia
v celom rozsahu tlakov.

e Popis pohybu relativistickych nabitych ¢astic a ich elektromagnetického pola.
Vypoctové algoritmy pohybu castic sa vyrazne liSia od metdd vyuZzivanych na
vypocet fyzikalnych poli preto Casto tieto dve oblasti byvaju skimané separatne.
Néjdenim vhodného spdsoby vypoctu trajektorie nabitych Castic, kde dochadza
k vysokym rychlostnym zmenam na malej vzdialenosti ako aj relativistickych efektov
by bolo mozné rozsirit’ spektrum moznych sledovanych javov.

e Stochasticky popis interakcie elektronov s ¢asticami plynu. Popis interakcie
elektrénov s Casticami plynu je jednou z najdoleZitejSich oblasti v environmentalne;
elektronovej mikroskopii. V su€asnosti existuju iba Specializované softvéry, ktoré sa
zaoberaju popisom tychto interakcii. Vplyv prudenia byva asto zanedbavany, pri€om
byva uvazované iba rovnomerné rozlozenie hustoty plynu v sledovanej oblasti.
Implementéciou stochastického popisu zrazok elektronov by bolo mozné spresnit
tieto analyzy, kde rozlozenie hustoty plynu by bolo priamo vypocitané pomocou
Navier-Stokesovych rovnic. Takyto komplexny model by bol potom schopny
analyzovat’ pradenie a rozptyl elektronov aj v zlozitych geometridch.
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4 MATEMATICKO-FYZIKALNY MODEL

Elektronovy mikroskop predstavuje zlozity komplexny systém, ktory v sebe spaja
rozne oblasti fyziky ako: elektromagnetizmus, prudenie tekutin, relativisticky pohyb
nabitych Castic a aj prestup tepla. Popis elektromagnetického pol'a méze byt vyuzity na
analyzu a navrh zdrojov elektronov, elektromagnetickych SoSoviek alebo detektorov
elektrénov. S analyzou elektromagnetického pola suvisi aj Stadium pohybu nabitych
Castic, zvyCajne elektronov, pomocou ktorych je mozné zvysit presnost navrhu
jednotlivych ¢asti mikroskopu. Analyza pridenia tekutin je zase vyznamnou oblast’ou pri
navrhu vakuovych systémov pre dosiahnutie pozadovanych tlakovych podmienok. Pri
navrhu environmentalneho elektronového mikroskopu je taktiez potrebné uvazovat
interakciu nabitych Castic s plynom v komore vzorky, z dévodu vyssieho tlaku. Tieto
interakcie s vysoko komplexné nakol’ko zrazky elektronov s plynom maju stochasticktl
povahu, zatial ¢o prudenie plynu v diferencidlne cerpanej komore prechadza
z kontinualneho cez prechodové az na vol'ny pohyb molekul.

4.1 Ansys Fluent

Ako vypoctovy softvér bol vyuzity program Ansys Fluent. Jedna sa o najrozsirenejsi
komer¢ne dostupny CFD (vypoétova dynamika tekutin, angl. Computational Fluid
Dynamics) softvér, ktory je schopny modelovat’ §iroky rozsah inzinierskych problémov
(jedno- a viac fazové pradenie tekutin, prestup tepla, chemické reakcie, zaklady magneto-
hydrodynamiky a elektrochémie a iné). Obrazok 4.1 schematicky popisuje vypocet
Vv systéme Ansys Fluent. Polia vyfarbené modrou farbou vyznacuji oblasti, ktoré je
mozné upravovat. Ansys Fluent vyuziva tri sposoby vypoctu pradenia a to: segregovany
riesic, zdruzeny riesi¢ zaloZeny na tlaku (PBCS z angl. ,,Pressure Based Coupled Solver®)
[102, 103] a zdruzeny riesi¢ zaloZzeny na hustote (DBCS z angl. ,,Density Based Coupled
Solver®) [104]. Segregovany vypocet sa vyznacuje samostatnym a postupnym vypoctom
rovnic (rovnica kontinuity, hybnosti, energie). Tento pristup je mozné vyuzit' iba pre
popis prudenia nestlacitelnej tekutiny ZdruZené algoritmy sa zase vyznacuji sticasnym
vypoctom tychto rovnic ¢im st schopné zachytit’ interakcie medzi jednotlivymi pol'ami.
Ako v metéde PBCS tak aj v DBCS je transport tekutiny uréeny pomocou rovnice
hybnosti. Metoda DBCS je este rozsirena o sucasny vypocet energie. Rozlozenie tlaku je
v DBCS uréené priamo zo stavovej rovnice, zatial’ ¢o pri PBCS je vypocitané z rovnice
kontinuity a hybnosti. Napriek tomu, Ze je ¢asto udavané, ze DBCS je vhodnejsi pre popis
nadzvukového pridenia, v stcasnosti je uz mozné vyuzit aj PBCS, ktory je viac
pouzivany, kvoli ¢omu jeho aplikovatel'nost’ bola rozsirend aj do vysokorychlostného
prudenia.
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Nakol’ko ide o softvér zamerany na priidenie tekutin, nedokaze popisat’ vSetky oblasti
elektronovej mikroskopie. Ide hlavne o popis elektromagnetického pol'a a pohybu
nabitych castic, ale napriklad aj o detailny popis prudenia v nizkom tlaku. Jeho velkou
vyhodou je detailny popis pradenia tekutin a vyuzivanie pokrocilych vypoctovych
algoritmov. Z tohto dovodu museli byt vytvorené nové modely, ktoré by dokazali popisat’
tieto javy.

Ansys Fluent dovol'uje uzivatelom implementovat’ nové modely pomocou UDS (z
angl. ,,User Defined Scalar) a UDF (z angl. ,,User Defined Function) pomocou spojenia
S Microsoft Visual Studio. Uzivatel'om definovany skalar je veli¢ina, ktord je definovana
vSeobecnou transportnou rovnicou [105]:

%i: +V-(wd —T'VD) =S, (4.2)

Kde @ je skalarna veli¢ina, I' je difizny koeficient, S¢ je vSeobecny zdrojovy ¢len,
popisujlci objemovy vznik/zénik veli¢iny ®. Prvy clen %—‘f popisuje ¢asovi zmenu, druhy
¢len 7 - (v®) popisuje transport veli¢iny konvekciou a treti ¢len V - (—=I'V®) popisuje
transport difuziou. UDF slizia na tpravu alebo vylepsenie zakladnych vlastnosti Fluentu.
Vyuzivajii sa napriklad na upravu c¢lenov v transportnych rovniciach, okrajovych
podmienok a vlastnosti materialov [105].

4.2 Metoda konecnych objemov

Ansys Fluent vyuZiva diskretizaénti metodu konecnych objemov (MKO) pre vypocet
transportnych rovnic, ktoré sa vyskytuju v réznych oblastiach fluidného inZinierstva
(mechanika tekutin, transport latky, prestup tepla).

MKO je metoda, ktora riesi parcialne diferencidlne rovnice vo forme algebraickych
rovnic. Podobne ako pri metdde konecnych diferencii alebo metode konecnych prvkov
st hodnoty vypocitavané v diskrétnych bodoch zosietovanej geometrie. Kone¢ny objem
popisuje definovany objem v okoli vypoctového uzla. V tejto metéde su objemove
integraly v parcialnych diferencialnych rovniciach, ktoré obsahuju divergentny ¢len, su
konvertované na povrchové integraly pomocou Greenovho teorému [106]. Tieto ¢leny su
potom vyjadrené ako toky cez plochy kazdého kone¢ného objemu. KedZe tok vstupujuci
do daného objemu je rovnaky ako tok vystupujuci zo susedného objemu je v stlade so
zdkonmi zachovania. Dal$ou vyhodou MKO je jej jednoducha formulovatelnost’ pre
nestruktirované vypoctové siete. V metéde konecnych diferencii je hodnota veliciny
uloZena iba vo vypoctovych uzloch. V metode konecnych prvkov su veli¢iny ulozené
v uzloch prvkov. Oproti tomu, v MKO je hodnota veli¢iny ulozena v centre kone¢ného
objemu a teda zachovanie hmotnosti, hybnosti a energie je zaru¢ené v kazdej bunke, ¢o
neplati pre kone¢né diferencie a konc¢ené prvky.

Vypocet diferencialnych rovnic pomocou MKO sa sklada z troch krokov: tvorba
vypoctovej siete, diskretizacia, vypocet. Tvorba vypoctovej siete popisuje rozdelenie
domény na kone¢ny pocet kontrolnych objemov (Obrazok 4.2). Diskretizacia popisuje
integraciu rovnic cez kontrolny objem, ktord vedie k diskretizovanym rovniciam
v uzlovych bodoch. Diskretizaciou je ziskany systém algebraickych rovnic, ktory je
rieSeny pomocou réznych numerickych schém [107, 108, 109].
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Obrazok 4.2 Ilustracia vypoctovej siete s vyuzitim mnohostenov.
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5 POPIS ELEKTROMAGNETICKEHO POI’A

Popis elektromagnetického pol'a je jednym z0 zakladnych bodov pri studiu a dizajne
elektronového mikroskopu. Vyuzite simulacii elektromagnetického pol'a je mozné najst’
v navrhu zdroja elektronov, optickej ststavy, ale aj pri popise elektronového zvizku ako
ziarenia alebo napriklad pri modelovani interakcie zvdzku s povrchom vzorky.
Elektromagnetické pole z makroskopického pohladu je popisané Maxwellovymi
rovnicami [110]:

_Pe
ViE=7 (5.1)
V-B=0 5.2)
VXE= i
ot (5.3)
VXB= =+ 0E
=W tengy (5.4)

Kde E je intenzita elektrického pola [V-m™], p. je hustota naboja [C-m~%], eje
permitivita [F-m~], B je magneticka indukcia [T], u je magneticka permeabilita [H-m™],
J je pridova hustota [A-m~2] a t je ¢as [S].

Rovnice (5.1) a (5.2) popisuji Gaussov zakon pre elektrické a magnetické pole.
Rovnica (5.1) vyjadruje matematicky zapis Coulombovho zékona, zatial’ ¢o rovnica (5.2)
popisuje absenciu volnych magnetickych polov. Rovnica (5.3) popisuje Faraday-
Henryho zakon, ktory vyjadruje elektromagneticku indukciu a posledna rovnica (5.4) je
Ampér-Maxwellov zakon.

Dalsim délezitym bodom pri uplnom popise elektromagnetického pola je odvodenie
rovnice zakonu zachovania naboja. Na toto odvodenie su pouzité rovnice (5.1) a (5.4).
Aplikaciou divergencie na rovnicu (5.4), je ziskana rovnica:

9) )
|7-(|7><B)=V-(u]+eua> (5.5)
’ oOF a . :
Kedze V-(WXB)=0 a V'(‘S/“‘E) = eua(v-E), pomocou rovnice (5.1) je

mozn¢ ziskat’ rovnicu kontinuity pre elektricky naboj, ktora je vhodna na popis transportu
elektrického naboja [110]:

dp.
= 5.6
StV =0 (5.6)

Kde pridové hustota J [A-m~?] popisuje pohyb hustoty ndboja. Tato rovnica byva
zvyCajne oznacovand ako driftovo difuzna, kde naboj sa moze pohybovat diftiziou
sposobenou koncentratnym gradientom alebo driftom sposobenym gradientom
elektrického pol'a [110]:

J = —qNyv + qDVNy, (5.7)
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Kde g predstavuje elektricky naboj [C], Ny predstavuje pocet ¢astic [m~], a D je
difazny koeficient [m?-s™!].

Elektromagnetické viny

Sirenie ¢asovo zavislého elektromagnetického pola mé v priestore vlnovy charakter.
Napriek tomu, ze Maxwellove rovnice popisuju tieto vlastnosti elektromagnetického
pol'a, nemaju tvar vhodny pre numerické simulacie. Tieto rovnice je ale mozné upravit
tak aby rovnice elektrického a magnetického pola boli prepojené iba pomocou
zdrojového ¢lena pradovej a nabojovej hustoty [110].

Aplikovanim operatoru rotacie na rovnicu (5.3) je ziskana rovnica:

0B
Vx(VxE):—VxE (5.8)

VyuZitim vektorovej identity:
VX (VXE)=V({V-E)—V?E (5.9)

A naslednej aplikacii rovnic (5.1) a (5.4) je ziskana rovnica viny pre elektricku
intenzitu:

£ (5.10)
VE—eu—=0 5.10
RaFT
Obdobnym postupom je mozné ziskat’ aj vinovl rovnicu pre magnetickt indukciu:

VZB — E,LLF =0 (511)

Vysledné rovnice s uvazovanim hustoty naboja a elektrického pradu maju tvar [111]:

72— eulE P
oz T % (5.12)
0°B

5.1 Vypocet elektromagnetického pola v systéme Ansys
Fluent

Sice Ansys Fluent obsahuje eletricky a pridavny magneto-hydrodynamicky model,
ktory popisuje interakciu elektromagnetického pola s tekutinou, je tento model
nedostatocny pre popis vacsiny dejov prebiehajtcich v elektronovom mikroskope. Ide
hlavne o popis komplexnejSicho elektromagnetického pola, ktoré je potrebné na popis
elektromagnetickych SoSoviek alebo popis interakcie nabitych Castic s tymto pol'om.
Dal§im nedostatkom je nemoZnost’ vypoétu Easovo zavislého elektromagnetického pola.
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Prvou metddou, ktort vyuziva Ansys Fluent pre vypocet prudovej hustoty je metdda
magnetickej indukcie. Tato rovnica umoziuje spojenie medzi pradenim a magnetickym
polom. Vychadza zo v§eobecného Ohmovo zékona, ktory je upraveny pre ucinky toku
vodivej tekutiny s definovanou konduktivitou o,; [S'm™] [112]:

J =0, (E + v X B) (5.14)

Z tejto rovnice a Maxwellovej rovnice je vysledna rovnica indukcie, ktoru softvér
uvazuje pri vypocte, odvodena ako:

0B + (WV)B =
at v oy

V2B + (BV)v (5.15)

Vysledna pridova hustota je teda vypocitana iba z magnetickej indukcie ako [112]:
1

J= l—lv X B (5.16)

Z definicie prudovej hustoty vyplyva, Ze pri tejto metdde nie je vplyv elektrického
pol'a vobec uvazovany.

Druhy sposob akym je mozné vypocitat’ pradovi hustotu z Ohmovho zakonu je
vypocitat’ rovnicu elektrického potencialu [111]. VSeobecne je mozné intenzitu
elektrického pola E definovat’ ako:

E=-Vop— s (5.17)

Kde ¢ [V] je elektricky A je magneticky vektorovy potencial [V-s-m™].
Pre statické pole a pri splneni podmienky, Ze indukované pole je ovel'a menSie ako
externé magnetické pole By, mdze byt Ohmov zakon popisany ako:

J = 0 (=Vg + (v X By)) (5.18)

Nasledne pre dostato¢ne vodivé médium plati zdkon zachovania naboja, ktory je
dfinovany ako:

V-J=0 (5.19)
Potom rovnica elektrického potenciélu je definovana ako:
Vip = V(v X By) (5.20)

Tato metoda teda neuvazuje indukované magnetické pole. Okrem toho, externé
magnetické pole je mozné ziskat' iba pomocou softvéru Ansys Maxwell. Postup tohto
prenosu je znacne narocny. V prvom kroku je potrebné urcit’ oblast’” vypocitaného
magnetického pol’a, ktord ma byt’ exportovana. Tato oblast’ musi byt’ nasledne rozdelena
na Ziadany pocet bodov, z ktorych vznikne tabul’ka hodn6t obsahujica poziciu a zlozky
magnetickej indukcie. Vysledny pocet bodov je rovny sucinu bodov v jednotlivych
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smeroch, z ¢oho vyplyva, ze vysledné magnetické pole nemodze byt uplne detailné z
dévodu zvysujucich sa narokov na pamét’. Tuto tabulku je eSte potrebné rucne upravit’.
Najskor musia byt hodnoty pozicie bodov vymazané a musi byt pridana hlavicka suboru,
ktort Ansys Fluent vyuzije na rekonstrukciu magnetického pola. Z toho vyplyva, ze tento
spdsob neumoziuje jednoduchi zmenu parametrov a optimalizaciu dizajnu.

5.2 Vlastny model elektromagnetického pol’a

Na zaklade nevhodnosti vstavanych modelov bol vytvoreny novy vlastny model,
ktory je schopny modelovat’ vSetky hlavné aspekty elektromagnetickych javov. Tento
model je odvodeny zo zakladnych Maxwellovych rovnic, ktoré st zvycajne nevhodné
pre numerické simulacie nakol’ko je potrebné riesit’ Styri parcialne diferencialne rovnice
pricom kazda veli¢ina ma az tri zlozky (hodnoty elektrickej intenzity a magnetickej
indukcie v jednotlivych smeroch). Popritom su este rovnice 5.3 a 5.4 prepojené nakol'ko
obsahujt sucasny popis elektrického ako aj magnetického pol'a. Taktiez tieto rovnice st
spojené so zlozitym definovanim okrajovych podmienok. Dal§im problémom je definicia
uzivatel'om definovanych skalarnych veli¢in v systéme Ansys Fluent (rovnica (4.1)), kde
rovnica musi byt’ v tvare v§eobecnej transportnej rovnice.

Intenzitu elektrického pol'a a magneticku indukciu je mozné vyjadrit pomocou
skalarneho elektrického potencialu a vektorového magnetického potencialu [111]:

E=—v 0A
TP T 5t (5.21)
B=VxA (5.22)

Obdobnym spdsobom, aky bol vyuzity pri odvodeni rovnic popisujucich
elektromagnetické viny, je mozné vyjadrit’ rovnice pre elektricky potencial a magneticky
vektorovy potencidl. V tomto pripade je uvaZované, Ze v priestore sa nachadzaju
pohybujuce sa vol'né naboje [111]:

0%¢ p

ez Vg = f (5.23)
024

pe——V2A =y (5.24)

dat2

Tieto rovnice slizia ako zaklad elektromagnetického modelu implementovaného do
softvéru Ansys Fluent. Celé elektromagnetické pole je teda popisané Styrmi parcidlnymi
diferencidlnymi rovnicami (jedna pre elektricky potencidl a tri pre zlozky magnetického
vektorového potenciélu).

Ked’Zze Ansys Fluent obsahuje iba definiciu gradient skalarneho pol’a, pre ziskanie
magnetickej indukcie je potrebné definovat’ rotaciu vektorového pol'a V X A pomocou
gradientu ako:

VA 0A, O0A, _+<6Ax aAZ>_+ 04, 0A, " £ 95
“\oy 9z )t oz T T o T oy (5.25)
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Kde kazdy zlomok je definovany ako gradient skalarnej veli¢iny v danom smere.

5.3 Model elektromagnetickej cievky

Vlastny matematicko-fyzikdlny model elektromagnetického pola bol vyuzity na
simulaciu elektromagnetickej cievky, ktora je zakladnym stavebnym prvkom
elektronovej optiky. Vysledky ziskané tymto modelom boli porovnané s vysledkami
ziskanymi pomocou Ansys Maxwell, ktory je Standardny komercne dostupny
elektromagneticky vypoctovy softvér. Geometria cievky bola navrhnuta podla [113].
Boli uskuto¢nené analyzy pre hodnoty ampér-zavitov od 900 do 4000. Vyska a vonkajsi
priemer cievky bol 65 mm a vnutorny priemer bol 26 mm. Na Obrazku 5.1 je vyznacena
aj plocha, ktorou bola ur¢end okrajova podmienka pre pradovi hustotu.

Obrazok 5.1 Geometria elektromagnetickej cievky so zvyraznenou plochou pre okrajovil
podmienku pradovej hustoty.

Na Obrazku 5.2 je zobrazené porovnanie magnetického pola cievky ziskaného
z Ansys Maxwell a pomocou vlastného modelu v Ansys Fluent. Je mozné pozorovat’
dobrt zhodu vysledkov. Najvacsi rozdiel vznikal na rozhrani cievky a vnatornej trubice,
kde odchylka dosahovala hodnotu 8%. Tento rozdiel je s najva¢Sou pravdepodobnostou
spdsobeny rozdielnou numerickou metédou interpolacie medzi dielmi. Na Obrazku 5.3
je zobrazené porovnanie hodnoty magnetickej indukcie v ose rotacie cievky pomocou
programu Ansys Maxwell avlastného numerického modelu. Maximalne hodnoty
magnetickej indukcie a relativne odchylky st zhrnuté v Tabul’ke 5.1. Pre porovnanie bola
vypocitana idealna teoretickd hodnota magnetickej indukcie pomocou vzorca [114]:

:.uO'Iel'N

B
Lc

(5.26)
Kde I,; je prud [A], N je poéet zavitov cievky [-] a L. je diZka cievky [m].

29



B [tesla]
0.0143
I 0.0129
0.0120
00112
0.0103
0.0094
0.0066
0.0077
. 0.0069
0.0060
0.0052
0.0043
0.0034
0.0026
0.0017
0.0009
0.0000

Obrazok 5.2 Vypocitané magnetického pol'a cievky pomocou systému Ansys Maxwell.

contour-1
User Memory 10
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0.013
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Obrazok 5.3 Magnetické pole cievky ziskané pomocou predstaveného modelu v systéme
Ansys Fluent.
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Obrazok 5.4 Porovnanie vypocitanych hodndt magnetickej inukcie v 0si rotacie cievky
pomocou softvéru Ansys Maxwell a implementované¢ho modelu v systéme Ansys Fluent.
Osa x popisuje vzdialenost’ na osi rotacie. Hodnoty magnetickych poli boli odsadené od
seba z dovodu prehl'adnejsiecho porovnania.

Tabulka 5.1 Porovnanie vypocitanych hodn6t magnetickej indukcie cievky.

N-1 [-] B vlastny B Ansys Teoreticka Relativna
model [mT] Maxwell [mT] | hodnota [mT] | odchylka [%]
900 14,6 14,0 17,4 4,3
1000 16,2 15,5 19,3 4,5
2000 324 31,1 38,7 4,2
3000 48,7 46,6 58 4,5
4000 64,9 62,1 77,3 4,5
5.4 Zhrnutie

V tejto kapitole boli popisané hlavné rovnice elektromagnetického pola. Hlavnou
¢astou bola uprava Maxwellovych rovnic do podoby vhodnej pre systém Ansys Fluent.
Implementované rovnice museli mat’ podobu transportnej rovnice. Elektrické
a magnetické pole bolo teda definované pomocou elektrického a magnetického
vektorového potencidlu. Tieto rovnice mohli byt rieSené ako v ustalenom rezime tak aj
S uvazovanim ¢asovo zavislého charakteru, kde Sirenie elektromagnetického pol'a bolo
definované¢ vlnovou rovnicou. Predstaveny model bol vyuzity na simulaciu
elektromagnetickej cievky, ktora je zakladom optiky v elektronovom mikroskope.
Simulécie vypocitané pomocou predstaveného modelu boli porovnané s vysledkami
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komercne dostupného elektromagnetického softvéru Ansys Maxwell. Relativna odchylka
medzi vysledkami bola v priemere 4,4 %, ¢o zna¢i dobri zhodu medzi modelmi.
Predstaveny model je teda mozné vyuzit' v systéme Ansys Fluent bud’ v kombindcii
s pradenim tekutiny, alebo aj samostatne.
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6 HYDRODYNAMIKA

Hydrodynamika sa zaobera popisom pradenia tekutin, ktoré sa z makroskopického
hl'adiska zdaju spojité. Vyuzitim podmienky kontinua moze byt molekuldrna podstata
tekutiny zanedbana a fyzikalne vlastnosti ako napriklad hustota, teplota, tlak sa menia v
priestore spojito. Transport spojitych tekutin je definovany pomocou Navier-Stokesovych
rovnic. lde o0 skupinu nelinearnych parcialnych diferencialnych rovnic, ktoré popisujt
zakon kontinuity, zakon zachovania hybnosti a zakona zachovania energie [112, 115].

Rovnica kontinuity:

dp
il : = 6.1
etV () =0 (6.1)
Rovnica 0 zachovani hybnosti:
dpv
?+V-(pvv)=—|7p+v-r+F (6.2)

Pri stlacitel'nom pradeni je potrebné uvazovat’ aj rovnicu o zachovani energie, ktora
popisuje prenos energie konvekciou, kondukciou a ziarenim:

(apaEtkT + V- (w(pEyr + P)) -V (KHVT + (T v)) =S (6.3)

Kde p je hustota [kg-m~], n je dynamicka viskozita [Pa-s] a F vonkajsia pdsobiaca
sila [N-m=], Eyr je termodynamicka vnutorna energia [J], Ky koeficient tepelnej
vodivosti [W-K™m™] a S je ¢len popisujlici generaciu alebo absorpciu objemového
vykonu [W-m~3].

Tenzor Smykového napétia T [N] je definovany ako:

=1 [(Vv + VT — ; V- (6.4)

Stlacitel'né prudenie nastava Vv situaciach ked’ rychlost’ priidenia sa priblizuje rychlosti
zvuku v danom prostredi. Pomer tychto rychlosti je udavany bezrozmernym Machovym
¢islom, ktoré je definované ako:

v

Ma = " (6.5)

Kde v, udava rychlost zvuku v danom médiu [m-s~}].

Stlacitel'nost’ tekutiny zacina byt pozorovatel'na pri hodnotach Ma > 0.3. Tento jav je
hlavne spojeny s prudenim plynov, kde velké gradienty rychlosti a tlakov maji za
nasledok vyrazné zmeny v teplote a v hustote plynu [116, 117]. So stlaciteI'nym pradenim
su zvycajne spdjané dva dolezité javy. Prvym je kritické prudenie, pri ktorom je pradenie
otvorom je limitované pri dosiahnuti lokalnej akustickej rychlosti, kde pri zvySovani tlaku
sa uz nebude zvySovat’ hmotnostny prietok [117]. Druhym st razové viny vznikajtice pri
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nadzvukovom prudeni, ktoré vnasaju diskontinuity do vlastnosti tekutiny. Tieto procesy
su zobrazené na Obrazku 6.1.

contour-1
Velocity Magnitude
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0.00

[m/s]

Obrazok 6.1 Zobrazenie kritického prudenia a razovych vin pri prideni cez Lavalovu
dyzu.

6.1 Laminarne a turbulentné pridenie vV nizkom tlaku

Charakter pridenia z pohl'adu laminarneho alebo turbulentného priidenia je mozné
vyjadrit' Reynoldsovym ¢islom, ktore¢ zdvisi na jeho hustote, rychlosti, dynamickej
viskozite a charakteristickej dlzke [118]:

Re =— (6.6)

Vseobecne sa uvadza, ze Re dosahuje v pripade prudenia vzduchu hodnoty nizsie ako
1200 ide o laminarne prudenie. Ak sa jeho hodnota zvysi nad 2000 ide uz o dCisto
turbulentné prudenie. Z rovnice 5.3 vyplyva, Ze hodnota Reynoldsovho ¢isla sa priamo
umerne zvySuje s hustotou a rychlostou tekutiny a nepriamo umerne s viskozitou
tekutiny. V nizkom tlaku moéZe teda nastat’ situdcia, Ze pradenie bude mat’ laminarny
charakter aj pri vyskyte nadzvukového pradenia. Reynoldsove ¢islo je mozné definovat’
aj ako pomer zotrvacnych a viskdznych sil ako:

pv Y
_ dx
Re = ~d2p

U‘dxz

(6.7)

Takymto spdsobom je mozné ziskat' definiciu, ktorda bude nezavisla od
charakteristickej dizky, ktora moZe byt tazko definovatelna v komplexnej geometrii.
Priamym popisom virov vzniknutych pri turbulentnom priadeni je mozné analyzovat iba
pradenie v malych rozmeroch a jednoduchych geometriach. Pre popis pradenia vo vicsej
mierke je takyto pristup prili§ komplexny, apreto sa Vv numerickych simulaciach
vyuzivaji matematické modely [119, 120]. Medzi najcastejSie vyuzivané modely patri
Reynoldsove stredovanie Navier-Stokesovych rovnic (RANS) [120-123]. Tieto modely
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vyuzivaju metddu Casového stredovania, ktoré su zalozené na rozdeleni rychlosti na
priemern( ¥ a fluktujiicu v'. Celkova rychlost’ je teda rovna stétu jednotlivych Casti:

v=v+7 (6.8)

Stredné hodnota v danej ¢asovej peridde T [s] je rovna:

1 (5
v=—| v-dt (6.9)
)

Zaroven plati, ze priemerna hodnota fluktuacii v danom ¢asovom intervale je nulova:
v =0 (6.10)

RANS modely st zaloZzené¢ na Boussinesquovej hypotéze, ktora predpoklada, ze
podobne ako pri laminarnom prudeni tak aj pri turbulentnom pradeni su napétia a toky
umerné gradientu strednej rychlosti v danom smere x:

ov
T=no (6.11)

Kde 7 je Smykové trenie [N]. Pre 2D situaciu je mozné odvodit’ turbulené napitie ako:

oy =n- (22T 2 ks (6.12)
T=(—pvv;) =1 ox, t ox, 3P ij :

Kde indexy i,j popisuji zlozky v jednotlivych smeroch a k je turbulentna kineticka
energia [J]:

1- —
k= Evlivlj (613)

Medzi najcastejSie pouzivané modely patri SST k-w, ktory sa sklada z kombinacie
Wilocoxovho k-w a Standardného k- modelu. Jedna sa o dvoj rovnicovy model,
skladajtici sa z rovnice pre turbulentnu kineticku energiu K a Specificku disipaciu energie
. Tento model vyuziva vyhody k- popisu prudenia v blizkosti stien a k- popisu
pradenia mimo stien. Tento model je vhodny aj pre prudenie s nizkym Reynoldsovym
Cislom a teda v urcitych pripadoch dokaze popisat’ aj laminarne prudenie [120-123].

6.2 Prepojenie elektromagnetizmu a hydrodynamiky

Podl’a typu tekutiny, a tym padom aj Castic z ktorych sa sklada, je mozné rozdelit’
jej interakcie s elektromagnetickym pol'om na elektro-hydrodynamiku (EHD), magneto-
hydrodynamiku (MHD) a ferro-hydrodynamiku (FHD). Vplyv elektromagnetického pol'a
na prudenie tekutin je vneseny pomocou zdrojovych ¢lenov do Navier Stokesovych
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rovnic. V pripade pohybu castic je vplyv elektromagnetického pol'a alebo pridenia
tekutiny implementovany ako d’alSia posobiaca sila v pohybovej rovnici.

Elektro-hydrodynamika sa zaobera interakciou nevodivej polarizovatel'nej tekutiny
a elektrického pola. Elektrické pole je definované pomocou rovnice (4.1) a vplyva na tato
tekutinou silou, ktora je vyjadrena ako [124]:

F, = gE — ~E27 +1l7< 68E2> (6.14)
e T AE TR VET SV Pop '

Pre nabité Castice, ma elektricka sila tvar:
Fe = qE

Kde prvy ¢len vyjadruje Coulombovsku silu, druhy clen dielektricka silu a treti
elektrostriként silu. Posledné dva ¢leny popisuju polarizacné sily. V pripade izotropicke;j
a nestlacitel'nej tekutiny, alebo v pripade prudenia v nizkom tlaku, kde je mozné
uvazovat’ konstantni hodnotu permitivity, je mozné tieto polarizacné sily zanedbat’.

Zakon o zachovani elektrického naboja je potom definovany ako:

d
% +V-pv=—0,VE (6.15)

Magneto-hydrodynamika popisuje interakciu elektricky vodivej tekutiny, zvycajne

tekutého kovu alebo plazmy (Obrazok 6.2) a elektromagnetického pol'a [105, 125, 126].
Vplyv elektromagnetického pol'a je vyjadreny pomocou Lorentzovej sily:

F,=]XB (6.16)
Pre nabité Castice je Lorentzova sila definované ako:
F=q(E+vXB) (6.17)

Této rovnica, nazyvana rezistivna MHD rovnica, popisuje ¢asovo zavisly transport
magnetickej indukcie, kde pradova hustota J je jej zdrojom. Magneto-hydrodynamicky
popis moze byt taktieZ pouZity na makroskopicky popis prudenia nabitych castic.
V tomto pripade je potrebné uviest’ aj rovnice popisujuce transport hmoty a upravit
rovnicu zachovania hybnosti, v ktorej vystupuje pocet Castic a ich hmotnost. Na tieto
Castice pdsobi ako elektrické pole, tak aj magnetické. Obdobne je potrebné upravit’ aj
definiciu pradovej hustoty:

on

7 @) =0 (6.18)
omv _

n| S+ @ Pw| = nqE + v x B) (6.19)

J—gq v (6.20)
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Kde m je hmotnost’ [kg]. V pripade nabitych castic sa oblast EHD a MHD prelina,
kde pri absencii magnetického pola, Lorentzova sila nadobuda tvar elektrostaticke;j sily
z EHD [127-130].

Temperature [K]

13592.3
12892.4
12192.6

Obrazok 6.2 Magneto-hydrodynamicky model plazmy [105].

Ferro-hydrodynamika sa zaobera interakciou magnetického pol'a a elektricky
nevodivej tekutiny [130]. Castice takejto tekutiny nemaju elektricky naboj ale maju
paramagnetické aZ ferro-magnetické vlastnosti (Obrazok 6.3). Magneticka sila posobiaca
na ferro-magneticku tekutinu ma tvar:

F = uy,MVH (6.21)

Magnetoforeticka sila pdsobiaca na Castice je definovana ako [130]:

F, = 2nr;) pou, KVH?, (6.22)

Kde M je magnetizicia [A'-m™*], H je intenzita magnetické pola [A'm~'], r, je
polomer ¢astice [m] a K [] zavisi na rozdiele permeabilit ¢astic a okolného média.
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Obrazok 6.3 Analyza vplyvu magnetického pola na ferromagnetické Castice.

6.3 Prudenie v nizkom tlaku

Popis pradenia tekutin v nizkom tlaku je jednou z najkritickejSich oblasti pri navrhu
environmentalneho alebo VP SEM. Medzi dve zakladné metody popisu pradenia plynu
patri Casticova metdda Monte Carlo metoda a popis prudenia kontinua s vyuzitim Navier-
Stokesovych rovnic. Zatial' ¢o Monte Carlo metdda je vhodna pre popis pradenia
zriedeného plynu, Navier-Stokesove rovnice popisuji prudenia kontinua a su do urcitej
miery aplikovatelné aj pre nizko zriedeny plyn. Pre vyrazne zriedené tekutiny
Knudsenova vrstva zabera vel’kua ¢ast’ (Kn = 1-10) celej vypoctovej domény a tym padom
je potrebné pouzit’ uz kinetické modely zalozené na Boltzmanovej rovnici. Tieto modely
su naro¢né na popis a vypocet. Platnost’ klasickych Navier-Stokesovych rovnic je
obmedzena na pripady, vktorych je strednd volnd drdha castic menSia ako
charakteristicky rozmer oblasti pradenia. V pripade pradenia tekutin s nizkou hustotou
alebo pri nizkych tlakoch, interakcia jednotlivych Castic tekutiny nie je dostatocna a tym
padom tekutina nemdze byt uvazovana ako kontinuum [131, 132].

V elektronovych mikroskopoch, ktoré pracuji vo vysSom tlaku méze dochadzat
k situacii, kde charakter prudenia prechadza zo spojitého na prechodové az na volny
pohyb castic plynu, z ¢oho vyplyva nutnost’ pouzivania komplexnych modelov pre
ziskanie presnych vysledkov. V tejto kapitole bude uvedeny popis uUpravy Navier-
Stokesovych rovnic pre zachytenie charakteru pradenia zriedeného plynu.

Tekutina te¢uca okolo pevného povrchu vytvara kineticku okrajovu vrstvu, ktord ma
hrubku v rade strednej vol'nej drahy molekul plynu. Tekutina v tejto vrstve je vyrazne
zriedena a kvazi-termodynamicka podmienka, na ktorej st zalozené Navier-Stokesove
rovnice nemoze byt pouzitd. Taktiez v tejto vrstve prevlada interakcia Castic so stenou
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a nie interakcie Castic medzi sebou, ¢im vznika ina rychlost’ tekutiny pri stene ako v jej
objeme. V takomto pripade klasicka bez Smykova (angl. ,,no-slip*) okrajova podmienka
[133], ktora definuje nulovii rychlost pridenia tekutiny na stene geometrie v, [m-s2],
straca svoju platnost’ a je potrebné pouzit’ iné okrajové podmienky alebo upravit’ Navier-
Stokesove rovnice.

v, =0 (6.23)

V pripadoch, ked’ prudiaci plyn nie je prili§ zriedeny (Kn = 0,001 — 0,1), moze byt
jeho charakter popisany pomocou klasickych Navier-Stokesovych rovnic s pouZzitim
Smykovych okrajovych podmienok. NajznamejSou a najéastejSie pouzivanou okrajovou
podmienkou je Maxwellova okrajova podmienka [131, 132]:

_2—ay (0v
Vs — Vgp = @ A n (6.24)

Kde v je rychlost steny [m's?], vy, je rychlost tekutiny pri stene [m's '] a a;, je
akomodacny koefiecient hybnosti, ktory charakterizuje odraz Castic od steny [-].

Pri tejto definicii dochadzalo k nestabilite a astej divergencii vypoctu, ¢o bolo
spdsobené priamym vypoctom gradientu rychlosti. Z tohto dévodu bola povodna rovnica

: . o, : ] e
zjednodusena a derivacia rychlosti v kolmom smere na stenu i bola vypocitana ako
rozdiel hodnoét rychlosti na stene geometrie a rychlosti v centre najblizsej bunky v,:

2 — ap A
Z (vKn - vc) (6-25)

Vgn = Vs —
h

V tomto pripade zlomok % vyjadruje Knudsenovo &islo, kde charakteristicka dizka je

prave vzdialenost’ steny a centra najblizSej bunky v kolmom smere. Takouto definiciou
je zaruena stabilita rovnice, kde vSetky premenné st jasne definované. Vysledna rovnica
implementovana do softvéru Ansys Fluent v jednotlivych smeroch (i = x, y, z) mala
podobu:

2 — ah){
USL. +a—hzl7cl.
Z—Qh
ap

(6.26)

Ugn; =
1+

Teplotny skok, ktory taktiez nastava pri pradeni zriedeného plynu bol
implementovany obdobnym sposobom, kde pévodna rovnica mala tvar [134]:

T.—T —22_“T/1<6T> 6.27
S Kn — aT an ( )

A finalna podoba okrajovej podmienky bola definovand ako:

2—ar

Tern =T, — 2
Kn S ar

A
g (TKn - Tc) (6-28)
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2—arl
Ty+ 2= 5T
Tkn = (6.29)

1422=%r
T

Kde Tk, je teplota pri stene [K], T je teplota steny [K], T, je teplota v centre
najbliz§ej bunky v kolmom smere [K] a a; je akomodacny teplotny koeficient [].
Hustota stlaciteného plynu bola nastavena podl'a rovnice idedlneho plynu:

_PoptD
TR (6.30)
i, T

Kde p,,, je referencna hodnota tlaku [Pa] a M,, je molarna hmotnost’ [kg-mol™'].

Viskozita je d’alSim z hlavnych parametrov, ktoré vplyvaji na charakter stlacitel'ného
pradenia, kde uz nie je mozné uvazovat jej konStantnu hodnotu. Viskozita byva
najcastejsie definovana pomocou modelov ako: pevno-Casticovy (rovnica 6.31) (angl.
,hard sphere model) nys [135], Sutherlandov ng (rovnica 6.32) [136] alebo modelom
zalozenom na kinetickej teorii plynov, kde interakcia je popisana Lennard-Jonesovym
potencidlom 7, _; (rovnica 6.33) [137].

5
Nhs =iL0161662,hnkBT (6.31)
T\2T, + S
R 6.32
s ’“(%) T+S (6:32)

vMyT (6.33)

_,=267-10"°
M-y 020

Kde S je efektivna teplota [K], o je zrazkovy prierez [A?]a 2 je kolizny integral
definovany, ktory je zavisly na T*:

(21) (6.34)

Lt eL-j . .,
Zrazkovy prierez ¢ a zlomok % st Lennard-Jones parametre, ktoré definuju
b

vzdialenost’ a pritazlivé/odpudivé sily medzi Casticami plynu. Lennard-Jonesov potencial
popisuje energiu interakcii dvoch nezviazanych atdémov alebo molekul na zaklade ich
vzdialenosti. Tento model popisuje ako odpudivé sily, v pripade Ze sa Castice nachadzaju
vo velkej blizkosti tak aj pritazlivé sily vo vac¢sich vzdialenostiach. Lennard-Jonesov
potencial je definovany pomocou rovnice 6.35 [138] a jeho zavislost’ je zobrazena na
Obréazku 6.4.
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U, = 4e,_, [(g) - (3)6] (6.35)

r

Kde ¢, _, vyjadruje pritazliva silu ¢astic, byva Casto definovany ako van der Waalsov
polomer, ktory definuje vzdialenost’ na ktoru sa dve Castice mozu priblizit’.

2 : . . . .

o
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Obrazok 6.4 Vypocet Lennard-Jonesovho potencidlu pre Castice argonu.

Pre porovnanie definicii viskozit bol ako plyn vybrany argon, ktorého vlastnosti pre
HS model boli definované v [139] , pre Sutherlandov model v [140] a pre kineticky popis
v [141]. Zrazkovy integral bol definovany pomocou analytického vzorca [141]:

0 =1,16145 T "187* 1 052487 - ¢=077320T" | 3 16178 - ¢ ~243787T" (6.36)

Z Obrazku 6.5 je mozZné pozorovat rozdiely medzi jednotlivymi definiciami
viskozity. V zavislosti na zmene teploty je mozné pozorovat, ze pri nizSich teplotach
Sutherlandov model a kineticky model zalozeny na Lennard-Jonesovom potencialy
dosahuju rovnaké hodnoty. Pri vyssich teplotdch dochédza k odchylke medzi nimi, kde
Sutherlandov model vykazuje nizSie hodnoty. Oproti tomu, pri zjednoduSenom HS
modeli dochadza k vyraznym odchylkam v celom rozsahu tepl6t. Zatial’ Co pri nizsich
teplotach tento model vykazuje vysSie hodnoty kapacity, pri vysSich teplotdch dosahuje
zase nizsie hodnoty viskozity.
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Obrazok 6.5 Porovnanie modelov viskozity v zavislosti na teplote.

Podobne ako pri viskozite, je potrebné uvazovat’ aj vplyv zmeny tepelnej vodivosti
k; [W-m '-K™!] v zavislosti na vlastnostiach plynu. Tepelna vodivost bola definovana
taktiezZ pomocou kinetickej teorie plynov ako:

ks

15 R (4 C,M, 1)

=T, 3 (6.37)

15 R * 3

Ked’Ze sa v tejto rovnici vyskytuje aj viskozita, jej zmenou dochddza aj ku zmene
tepelnej vodivosti.

V pripade, ze sa Knudsenovo ¢islo zvySuje nad hodnotu v okoli 0,1, samostatna
sklzovd okrajovd podmienka nemusi byt dostato¢na. Pre rozSirenie predstaveného
modelu do nizSich tlakov bolo teda potrebné uskutoc¢nit’ d’alSie Gpravy. Zatial' o pri
nizSom zriedeni tlaku dochadza k niZSej frekvencii zraZok medzi molekulami iba pri
stenach geometrie, pri vySSom zriedeni sa tieto efekty prendsaju aj do objemu plynu. Pri
vysokom zniZovani tlaku je teda moZzné predpokladat’, Ze pri zniZovani zraZzok Castic klesa
viskozita (aj tepelnd vodivost) plynu. Tuto zavislost' je mozné vyjadrit pomocou
Knudsenovho ¢isla ako [135]:

1

fien = 1+ ag,Kn

(6.38)

Kde ag, je koeficient, ktory byva definovany na zaklade experimentalneho merania
alebo vypoc¢tom pomocou metdédy Monte Carlo ako [142]:

2
Ay = Ay — arctg (4, - Kn“3) (6.39)

Kde A;, A, a A; su koeficienty ziskané z merani. Na zaklade [142] boli tieto
parametre definované ako: 4; = 2, A, = 4 a A3 = 0,4. Na Obrazku 6.6 je zobrazeny
charakter tejto funkcie, ktora blizSie upravuje citlivost’ zmeny viskozity na zriedenie

plynu.
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Obrazok 6.6 Zavislost’ konstanty ag,, v rovnici na hodnote Knudsenovho ¢isla.

Obrazok 6.7 zobrazuje zavislost viskozity na hodnote Knudsenovho ¢&isla pri
konStantnej teplote 293 K, ktora bola definovana ako:

Nkn = Mo * fkn (6.40)

V grafe je mozné pozorovat, ze pri nizkom zriedeni viskozita nadobuda hodnotu
povodnej definicie, zatial’ ¢o pri zvySovani Knudsenovho ¢isla smeruje k nule.

—HS
==Sutherland
L-J it

30 T T T

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Kn [-]
Obrazok 6.7 Zavislost’ viskozity na Knudsenovom cisle
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Spravna definicia Knudsenovho ¢isla je dolezita pre zachytenie charakteru pradenia
plynu. Nakol'ko je Knudsenovo cislo iba parameter (podobne ako Reynoldsovo ¢islo),
nema presnu definiciu, ktora by mohla jednoznacne urcit’ jeho hodnotu. Pre Knudsenovo
Cislo existuje viacero definicii [142]:

A
= — 6.41
Kn I ( )

A
kn= g, (6.42)

p

Ma [ym

= — /— 6.43
Kn Ro 2 ( )

Definicia vyuZivajiica charakteristicka dizku ako konstantu je vhodna hlavne pre
uréenie globalneho Knudsenovho ¢isla, ktoré nemusi vzdy spravne popisovat’ charakter
prudenia. Hlavne to plati v pripade zlozitejSich geometrii, kde sa ¢asto menia ich rozmery.
V pripade, Ze charakteristicka diZka je definovana na zéklade charakteristickej veli¢iny
pradenia dochadzalo k extrémnemu zriedeniu plynu ¢o vyrazne ovplyviiovalo charakter
pradenia (vysoké rychlosti) v radidlnom smere za stenami clonky. Posledna definicia
dava do pomeru Machovo a Reynoldsovo ¢islo. V tomto pripade bolo Reynoldsovo ¢islo
uréované lokalne v kazdej vypoctovej bunke. V predstavenom modeli bola vyuzita
definicia viskozity pomocou rovnice 6.43 a aplikovanim uvazovania zriedenia plynu:

M T 1 (6.44)

=2.67-107°
Mien 020 1+ ag,Kn

Této zavislost’ je zobrazend na Obrazku 6.8.

30 -

oo

400

8 7 100

Kn [-] TIK]

Obrazok 6.8 Zobrazenie zavilosti viskozity predstaveného modelu na teplote a
Knudsenovom ¢isle.
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Vzorec pre vypocet tepelnej vodivosti bol upraveny na zaklade Chapman-
Enskongovej tedrie, aby jej definicia neobsahovala priamu zavislost’ na viskozite.
Vyhodou takejto definicie je jednoduchSia Uprava zavislosti tepelnej vodivosti na
Knudsenovom cisle. Vysledny implementovany vzorec mal tvar:

25 /mmk;TC, 1
32 moin Yp 1+ agnKn

k; (6.45)

Kde y, je koeficient tepelnej kapacity [-].

6.4 Prudenie plynu cez clonku

Predstaveny numericky model bol vyuzity na popis pradenia plynu cez clonku, ktora
oddel'ovala dve oblasti s réznym tlakom (komora vzorky, v ktorej je vyssi tlak a tubus
s elektronovou optikou, ktory si vyzaduje nizky tlak pre nizky rozptyl Castic). Nastavenie
a parametre simulacie boli nastavené na zaklade ¢lanku Danilata [52], ktory vyuzil na
popis prudenia plynu metdédu DSMC. V ¢lanku bolo sledované celé spektrum pruadenia
(od molekuldrneho az po prudenie kontinua). Vysledky dosiahnuté pomocou tejto metody
dosahovali dobrt zhodu s experimentalnymi hodnotami.

Zakladna geometria spolu s okrajovymi podmienkami je zobrazend na Obrazku 6.9,
pouzita divergentna clonka s uhlom 45 stupiiov mala hrabku 0,1 mm a priemer otvoru bol
0,5 mm. Dizka celej geometrie bola 8 mm. Vstupna okrajova podmienka bola definovana
pomocou tlaku, ktory bol zvoleny na 2000 Pa, 100 Pa a 2 Pa. Na vystupe bol nastaveny
tlak 0 Pa. Vstupna teplota bola nastavend na 293 K. Ako pracovny plyn bol zvoleny argon.
Sucast'ou analyzy bolo sledovanie rozdielu medzi klasickym laminarnym a turbulentnym
prudenim s nulovou okrajovou podmienkou pre rychlost’, vyuzitim Smykovej okrajovej
podmienky a predstavenym vlastnym modelom, ktory vyuziva ako tpravu okrajovych
podmienok, tak aj tpravu viskozity a tepelnej vodivosti plynu. Vysledky zobrazené
v grafoch boli sledované na osi rotacie, ktora zodpovedala pozicii elektronového zvizku.
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Obrazok 6.9 Geometria clonky s vyznac¢enim oblasti vysokého a nizkeho tlaku [52].

Pri vstupnom tlaku 2000 Pa mé plyn dostato¢nu hustotu a efekty zriedenia nie su eSte
prili§ vyrazné a je mozné vyuzit’ aj klasické Navier-Stokesové rovnice. Hlavny rozdiel
nastaval prave v rychlosti plynu pri stenach, kde klasicka neSmykovy (angl. ,,no slip*)
okrajova podmienka definujuca nulovi rychlost’ prestdvala byt dostato¢nd z dovodu
zniZzenej interakcie Castic v zriedenom plyne. Sklzova podmienka sposobovala pohyb
plynu pri stendch clonky a dochadza k vdcSiemu rozptylu plynu v radidlnom smere.
Prtidenie plynu v objeme nebolo ovplyvnené a vSetky metody vykazovali porovnatel'né
vysledky.

V prvotnych simulaciach bolo zistované aj Reynoldsovo c¢islo kvdli urceniu
charakteru prudenia. Hodnota Reynoldsovho ¢isla bola urCovana pri konStantnej teplote
293 K. Pri tychto pracovnych podmienkach bola hustota plynu 0,0328 kg/m?, dynamicka
viskozita 22,28 pPa-s a maximalna rychlost’ 540 m/s. Pri zvoleni otvoru clonky ako
charakteristickej dizky, vychadzalo Reynoldsovo ¢&islo priblizne 400. Tato hodnota
popisuje laminarny charakter pridenia, ateda by nemuselo byt nutné pouZivat
turbulentné modely pre tlaky 2000 Pa a niZSie.

V simulaciach bol sledované laminarne pradenie vypocitané pomocou vypoctového
algoritmu PBCS zalozeného na tlaku (v grafoch oznacené ako Laminarny 1), laminarne
pradenie vypocitané pomocou vypoctového algoritmu zaloZzeného na hustote DBCS
(oznacené ako Laminarny 2), turbulentné pradenie s vyuzitim modelu SST k-,
laminarne pradenie vyuzivajuce Smykovu okrajovii podmienku, vlastny model
a vysledky predstavené v ¢lanku od Danilata [52].

Obrazok 6.10 popisuje zmenu Machovho c¢isla na osi rotacie. Clonka bola umiestnena
vo vzdialenosti 2 mm od pociatku geometrie. Bolo mozné pozorovat’ dobrt zhodu medzi
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jednotlivymi vypoctami. V blizkosti vystupu dochadzalo k menSiemu rozchadzaniu
modelov, ¢o bolo spdsobené miernymi zmenami vo vypocte teploty a hustoty plynu.
Maximalna hodnota Machovho ¢isla dosahovala hodnotu 7,1 a v oblasti clonky hodnotu
blizku 1. Na Obrazku 6.11 je zobrazené rozloZenie Machovho ¢isla vo vypoctovej oblasti
pre vlastny model.

8 o
==Laminarny 1
71 ==Laminarny 2
SST k-w
6L —Smykova podmienka
~=Vlastny model
* Danilatos
5" |—=Clonka
N
wdr-
=
3 |
2 !
1 |
0 _._L/ | | |

0 0.5 1 1.5 2 2:5 3 35 4 45
Vzdialenost’ [mm]

Obrazok 6.10 Zobrazenie priebehu Machovho &isla pozdiz osy rotacie clonky pre vstupny
tlak 2000 Pa.

contour-2
Mach l\;ugéber ANSYS

2021 R1

Obrazok 6.11 RozloZenie Machovho ¢isla pre vstupny tlak 2000 Pa.

Obrazok 6.12 zobrazuje vyvoj rychlosti v zavislosti na vzdialenosti. V tomto pripade
bolo mozné pozorovat vynikajucu zhodu medzi jednotlivymi modelmi a hodnotami
ziskanymi pomocou metody DSMC. Maximalna rychlost’ v tomto pripade dosahovala
hodnotu priblizne 540 m/s. Na obrazku 6.13 je zobrazené rozlozenie rychlosti pre
laminarne prudenie s neSmykovou (nulovou) okrajovou podmienkou. Pre porovnanie, na
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Obrazku 6.14 je zobrazené rozlozenie rychlosti ziskané pomocou vlastného modelu.
Z obrazkov je mozné pozorovat’, ze charakter prudenia v objeme (supersonicka oblast’)
je rovnaky pre oba modely. Hlavnym rozdielom je prave vplyv okrajovej podmienky, kde
V prvom rezime je konstantne drzana nulova hodnota rychlosti na stene geometrie, zatial
¢o Smykova okrajova podmienka dovol'uje plynu sa pohybovat’ aj pri stene, ¢im dochadza
jednak k nenulovej rychlosti, tak aj ku vac¢Siemu rozptylu rychlosti v radialnom smere.
Rozlozenie Knudsenovho ¢isla je zobrazené na Obrazku 6.15 kde bolo mozné pozorovat’
vSeobecne nizke zriedenie plynu. Maximalna hodnota Knudsenovho ¢isla dosahovala
0,24 v oblasti nizkeho tlaku za clonkou, ktord bola spoésobena expanziou plynu a tym
padom aj vysokym gradientom hustoty v radidlnom smere. V oblasti hlavného prudu
hodnota Knudsenovho ¢isla dosahovala maximalne 0,01 ¢o vyjadruje rezim Smykového
pradenia, pripadne aj klasickych Navier-Stokesovych rovnic.
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500
400
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£,300 -
> ==Laminarny 1
==Laminarny 2
200 - SST k-w
—Smykova podmienka
—Vlastny model
100 + Danilatos
—Clonka
O : 1 L L L
0 0.5 1 1.5 2 25 3 3.5 4 4.5

Vzdialenost [rpm]
Obrazok 6.12 Zobrazenie priebehu rychlosti pozdlZ osy rotacie clonky pre vstupny tlak
2000 Pa.
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Obrézok 6.13 RozlozZenie rychlosti plynu s vyuzitim bez Smykovej okrajovej podmienky
pri vstupnom tlaku 2000 Pa.
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contour-2
Velocity Magnitude ANSYS
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Obrazok 6.14 RozloZenie rychlosti plynu s vyuZitim so Smykovou okrajovou podmienkou
pri vstupnom tlaku 2000 Pa. Je mozné pozorovat’ vplyv okrajovej podmienky na charakter
pradenia.
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Obrazok 6.15 Grafické rozlozenie Knudenovho ¢isla pre vstupny tlak 2000 Pa.

Obrazok 6.16 zobrazuje zmenu relativnej teploty, kde bola dosiahnut4d dobra zhoda
medzi vypocitanymi hodnotami a hodnotami ziskanymi z ¢lanku [52]. Prechodom plynu
cez clonku dochéadzalo k jeho expanzii, ktora bola spojena s vyraznym poklesom teploty,
ktora mala hodnotu v priemere 30 K a v minime iba 17 K. Tieto nizke teploty naznacuju
potrebu aktivneho udrziavania vhodnej pracovnej teploty. Na Obrazku 6.17 je mozné
pozorovat’ okrajovli podmienku teplotného skoku, kde plyn v blizkosti steny mé odlisn
teplotu od teploty steny.
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Obrazok 6.16 Zobrazenie priebehu relativnej teploty pozdlz osy rotacie clonky pre
vstupny tlak 2000 Pa.
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Obrazok 6.17 RozloZenie teploty pre vstupny tlak 2000 Pa.

Pri zobrazeni zmeny relativnej hustoty (Obrazok 6.18) je mozné pozorovat vel'mi
vysokl zhodu medzi jednotlivymi modelmi, ktoré zodpovedaju vysledkom ziskanych v
[52], kde bolo mozné pozorovat’ iba miernu zmenu zavislosti zmeny hustoty na tlaku.
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Obrazok 6.18 Zobrazenie priebehu relativnej hustoty pozdlz osi rotacie clonky pre
vstupny tlak 2000 Pa.

Zatial' ¢o pri tlaku 2000 Pa, klasické modely kontinua zodpovedali numerickym
hodnotam ziskanych pomocou ¢asticovych metdd a experimentov, pri vstupnom tlaku
100 Pa uz dochadzalo k vyraznej odchylke. V tomto pripade bol sledovany laminarny
model s vyuzitim $mykovej okrajovej podmienky ako referen¢na hodnota pre klasické
metody kontinua a vlastny model. Tieto hodnoty boli takisto porovnané s hodnotami
ziskanymi Danilatom [52]. Z tychto porovnani a zo zisteného Knudsenovho ¢isla (0,5 az
5 v hlavnom prade) vyplyva, ze charakter pradenia je uz prechodovy. V oblastiach
vysokého zriedenia nad clonkou Knudsenovo ¢isla nadobudalo hodnoty nad 30, ¢o by uz
znamenalo, Ze prudenie ma Casticovy charakter.

Obrazok 6.19 zobrazuje zmenu viskozity pozdiz stredovej osi pre povodni definiciu
viskozity, ktora je zavisla iba na teplote plynu a pre vlastny model, v ktorom viskozita
zavisi ako na teplote, tak aj na Knudsenovom ¢isle. Je mozné pozorovat’, ze pri p6vodnom
modeli dochadza k zmene viskozity iba v oblasti clonky, kde dochadza k expanzii
a ochladeniu plynu. Novy predstaveny model uvazuje aj so zriedenim plynu a je mozné
pozorovat’ zmenu Viskozity v zavislosti na tlaku plynu. V tomto pripade tato zavislost’
prevazuje nad vplyvom teploty. Prave toto znizenie viskozity dovol'uje plynu dosiahnut’
vyssie rychlosti.
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Obrazok 6.19 Zobrazenie priebehu klasicke] anovej definicie viskozity pozdlz osi
rotacie clonky pre vstupny tlak 100 Pa.

Obrazok 6.20 zobrazuje porovnanie rychlosti ziskanych pomocou popisanych
modelov. Pri klasickych Navier-Stokesovych rovniciach uz Smykova okrajova
podmienka nie je dostato¢nd. Takisto v tomto pripade je vyuzity zakladny popis viskozity
a tepelnej vodivosti plynu. Vysledkom je, Ze rychlost’ plynu tesne za clonkou dosahuje
v maxime 180 m/s. Oproti tomu predstaveny model dokdze zachytit' zvySenie rychlosti
aj pri takomto nizkom tlaku. Vysledky ziskané tymto modelom presne zodpovedaju
DSMC vypoctom priblizne do vzdialenosti na osi rotacie 2,5 mm. Nasledne predstaveny
model dosahoval vyssiu hodnotu rychlosti (v maxime o 30 m/s viac), ktora potom zacala
mierne klesat’ pod hodnoty ziskané z [52]. Na obrazku je zobrazené rozlozenie rychlosti,
kde je mozné uz jasnejsie pozorovat’ vplyv Smykovej okrajovej podmienky na rozptyl
prudenia za clonkou.
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Obrazok 6.20 Porovnanie rychlosti ziskanych pomocou Navier-Stokesovych rovnic so
Smykovou okrajovou podmienkou, vlastného predstaveného modelu a vysledkov
ziskanych z [52] pre vstupny tlak 100 Pa.

52



contour-2
Velocity Magnitude ANSYS
484.62 2021 R1

436.16
387.70
- 339.24
290.77
242.31
193.85
145.39
96.92
48.46
0.00

[m/s]
Obrazok 6.21 Grafické zobrazenie rozloZenia rychlosti pri vstupnom tlaku 100 Pa
ziskaného pomocou nového modelu.

Na Obréazku 6.22 je zobrazena zmena teploty pozdiZ osi rotacie. Podobne ako pri
rychlosti, je mozné u pdvodného laminarneho modelu so Smykovou podmienkou
pozorovat’ iba miernu zmenu teploty, ato hlavne v oblasti expanzie, ¢o nezodpoveda
vysledkom Danilata [52]. Tento rozdiel je spdsobeny vysokou hodnotou tepelnej
vodivosti, kde dochadzalo k rychlemu vyrovnaniu teploty. Oproti tomu, predstaveny
model dokézal popisat’ pokles teploty spdsobeny expanziou plynu za clonkou. ZniZzenim
tepelnej vodivosti plynu v zavislosti na zriedeni plynu, nedochadzalo k vymene energie
z okolitého plynu s vysSou teplotou, ¢im teplota plynu mohla zostat’ dostato¢ne nizka.
Mierny rozdiel nastaval vo vicsej vzdialenosti od clonky kde vlastny model vykazoval
mierne nizsie hodnoty (v okoli 30 K) oproti metdéde DSMC (v okoli 45 K).
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Obrazok 6.22 Zobrazenie priebehu relativnej teploty pozdlz osy rotacie clonky pre
vstupny tlak 100 Pa.

53



Pri zobrazeni hustoty (Obrazok 6.23) bolo uz v tomto pripade mozné pozorovat
odchylky medzi povodnym modelom a novym modelom, ktory vykazoval rychlejsi spad
a vSeobecne nizSie hodnoty hustoty za clonkou v oblasti nizkeho tlaku. Tento rozdiel
moze byt zaujimavy prave z pohl'adu navrhu komdr environmentalnych elektronovych
mikroskopov, kde rozptyl elektronov zavisi na hustote plynu.
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Obrazok 6.23 Zobrazenie priebehu relativnej hustoty pozdlz osy rotacie clonky pre
vstupny tlak 100 Pa.

Pri d’alSom zniZovani tlaku dochddza k uplnému vzdialeniu sa od prudenia kontinua
popisaného Navier-Stokesovymi rovnicami. Pri klasickych modeloch kontinua bola
maximalna rychlost pridenia iba 4 m/s v maxime (Obrazok 6.24), ¢o vdbec
nezodpovedalo hodnotam uvedenych v [52]. V tomto pripade uz aj novy predstaveny
model vykazoval urcité odchylky hlavne v oblasti za clonkou, kde uz bolo mozné
uvazovat’ vysoké prechodové az voI'né molekularne pridenie. Tym padom v tejto oblasti
uplne konc¢i vyuziteI'nost’ Navier-Stokesovych rovnic aje potrebné vyuzit Casticové
modely.
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Obrazok 6.24 Grafické zobrazenie rychlosti pre vstupny tlak 2 Pa s vyuzitim klasickych
Navier-Stokesovych rovnic.

Na tomto zaklade bol vytvoreny zjednoduseny CFD-DPM model, ktory kombinuje
pradenie kontinua a pohyb pevnych castic Lagrangeovou metdodou. Prudenie je
charakterizované Navier-Stokesovymi rovnicami pri nizkom zriedeni plynu, zatial’ ¢o pri
vysokom zriedeni (Kn > 10) je pradenie definované pohybom diskrétnych ¢astic plynu.
Prechod medzi tymito oblast’ami bol definovany na zaklade Knudsenovho ¢isla (Kn > 10)
aoblasti najviacSej expanzie plynu. V tejto oblasti bola kazdd vypoctova bunka
definovana ako zdroj Castic, kde ich parametre boli uréené podl'a hodnoty veli¢iny v danej
bunke. V pripade, Ze hodnota Kn > 10 ale nedochadza v danej oblasti k expanzii plynu,
Castice nebudu vytvarané. Vyslednd rychlost’ prudenia bola potom urcend ako sucet
oboch rychlosti. V tejto situacii bolo Kn pred clonkou blizke hodnote 10 a po prechode
za clonku sa jeho zvysila az nad hodnotu 200, ¢o uZ naznaCuje volné molekularne
pradenie.

Obrazok 6.25 zobrazuje rozloZenie rychlosti plynu ziskaného pomocou vlastného
modelu zalozeného na Navier-Stokesovych rovniciach. Na obrazku je mozné jasne
pozorovat’, Ze plyn dosiahne maximalnu rychlost’ pri najvicsej expanzii, ktora nastava pri
prechode clonkou. Obrazok 6.26 zobrazuje oblast’ nizkeho tlaku, ktora je popisovana
pomocou pohybu pevnych ¢&astic. Castice vychadzaji zoblasti najvi¢sej expanzie
a nasledne sa pohybuju priamo na zéklade svojej pociatocnej rychlosti. V tejto oblasti uz
nebolo uvazované, ze dochédzalo ku zraZkam medzi Casticami. Rozlozenie vysledne;j
rychlosti, ktoré vzniklo su¢tom jednotlivych rychlosti je zobrazené na Obrazku 6.27.
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Obrazok 6.25 Zobrazenie rozlozenia rychlosti pre vstupny tlak 2 Pa pouzitim
predstaveného modelu.

particle-tracks-1
Particle Velocity Magn... ANSYS

[m/s]

372.38 2ye1m
353.81
335.24
316.67
298.10
279.53 .
260.96 i
242.38

223.81
205.24
186.67

Obrazok 6.26 Zobrazenie trajektorie Castic plynu, ktoré vznikli v oblasti vysokého
zriedenia.
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Obrazok 6.27 Vysledné rozlozenie rychlosti, ktoré¢ vzniklo si¢tom pradenia kontinua a
Casticového prudenia.

Porovnanie jednotlivych modelov je uskuto¢nené na Obrazku 6.28. V hybridnom
modeli je moZzné pozorovat miesto, v ktorom sa vypocet rychlosti prepol z Navier-
Stokesovych rovnic na pohyb pevnych Castic. Pri porovnani s vysledkami DSMC modelu
[52] je mozné pozorovat uréité odchylky, ide hlavne o nizSie stipanie rychlosti za
clonkou a d’al$ie postupné zvySovanie rychlosti. Toto zvySovanie rychlosti naznacuje, ze
za clonkou eSte nedochadza ku vol'nému molekuldrnemu priadeniu ale tato oblast’ stale
modze byt charakterizovana prechodovym pradenim, pri ktorom dochadza ku zrazkam
Castic a tym padom aj k vymene energie.

500 - _
——Smykova podmienka
=—Vlastny model
400 - Hybridny" model
* Danilatos ) p—
—Clonka
—300 -
u
E
~ 200
100 //
0 0.5 1 1.5 2 25 3 3.5 4 4.5

Vzdialenost [mm]
Obrazok 6.28 Porovnanie rychlosti ziskanych pomocou Navier-Stokesovych rovnic so
Smykovou okrajovou podmienkou, vlastného predstaveného modelu, predstaveného
hybridného modelu a vysledkov ziskanych z [52] pre vstupny tlak 2 Pa.
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6.5 Prudenie v diferencialne cerpanej komore

Diferencialne Cerpané komory su najCastejSie vyuzivané vo vysokotlakovej alebo
environmentalnej mikroskopii na oddelenie vysokého vakua v tubuse, v ktorom sa
nachadza elektronova optika a komory vzorky s vyssim tlakom plynu. Pocet diferencialne
Cerpanych stupiiov zélezi na pracovnych podmienkach zdroja elektronov (autoemisny
zdroj vyzaduje 0 dva rady vyssSie vakuum ako termoemisny). Elektronovy zvdzok pri
prechode cez pracovny plyn postupne straca elektrony a jeho intenzita sa postupne
znizuje. Limitovanie tohto efektu je mozné bud’ zniZenim vzdialenosti vzorky od
poslednej clonky, ktorda mava skratku PLA od anglického vyrazu ,,pressure-limiting
aperture®, alebo prave vyuzitim diferencialne Cerpanej komory, ktord vyuziva samostatne
¢erpant prechodovu oblast’ oddeleni dvoma clonkami (PLA 1 a PLA 2).

Model diferencialne ¢erpanej komory bol zostaveny na zaklade ¢lanku [56]. V tomto
pripade mala prva clonka PLA 1 rovnaké rozmery ako v predoslom pripade (priemer 0,5
mm a hrubka 0,1 mm). Druhd clonka PLA 2, ktor4d oddelovala oblast’ vysokého vakua
mala priemer 0,2 mm a hrabku 0,1 mm. Geometria (Obrazok 6.29) bola uvazovana ako
rotacne symetricka. Tlak v komore vzorky bol nastaveny na 2000 Pa, v prechodovej
komore bol nastaveny tlak 40 Pa a v oblasti vysokého vakua bol nastaveny tlak 0 Pa. Ako
pracovny plyn bol zvoleny dusik so vstupnou teplotou 293 K. Podobne ako pri analyze
pradenia jednou clonkou, aj v tomto pripade boli sledované rozdiely medzi jednotlivymi
skimanymi modelmi. Hodnoty zobrazené v grafoch boli ziskané z 0si rotacie.

I4OPaI

2000 Pa 0 Pa

—  PLA1 PLA2 —>
—T= -

L | I | | 1 1

0 05 1 15 2 25 3 35 4 45 5 55 6 65 7 75 8
Vzdialenost [mm]

Obrazok 6.29 Geometria diferencialne ¢erpanej komory [56].

Obrazok 6.30 zobrazuje porovnanie priebehu rychlosti v diferencidlne Cerpanej
komore. Pozicia clonky PLA 1 je vo vzdialenosti 1 mm a pozicia clonky PLA 2 je vo
vzdialenosti 6,9 mm. Pri porovnani modelov je mozné pozorovat’ dobru zhodu vysledkov,
zc¢oho znovu vyplyva moznost vyuzZitia lamindrnych modelov. Pri porovnani
S hodnotami uvedenymi v ¢lanku je mozné pozorovat’ rozdielny nérast rychlosti vo vicse;j
vzdialenosti od clonky PLA 1. Maximalna rychlost 650 m/s bola dosiahnutad vo
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vzdialenosti 2 mm, zatial ¢o pre pradenie kontinua to bolo 680 m/s vo vzdialenosti
priblizne 2,8 mm (Obrazok 6.31). Nasledny pokles rychlosti uz viac zodpovedal
vysledkom Danilata [56], kde najvacsiu zhodu dosahoval laminarny model so $mykovou
podmienkou. Najvicsi rozdiel nastaval pri prechode plynu clonkou PLA 2 do oblasti
s tlakom priblizne 0 Pa. Zatial' ¢asticovy DSMC model predpovedal rychlost’ v tejto
oblasti na 450 m/s, klasické modely vykazovali rychlosti iba v okoli 50 m/s. Tento rozdiel
zna¢i koniec aplikovatel'nosti Navier-Stokesovych rovnic bez Upravy. Predstaveny
vlastny model zodpovedal ostatnym modelom do vzdialenosti priblizne 3,5 mm, kde
nasledne vykazoval najvacs$iu odchylku od referenénych hodnét. Tento rozdiel bol
sposobeny nadhodnotenim Knudsenovho ¢isla v prechodovej oblasti, ktoré dosahovalo
hodnotu 0,3. Pri prechode cez clonku PLA 2 sa zvy$ila hodnota Knudsenovho ¢isla na 50
arychlost’ uréena predstavenym modelom znovu suhlasila s referenénymi hodnotami
(Obrazok 6.32).
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—Laminarny 1
=—Laminarny 2
600 - SST k-w
—Smykova podmienka
—Vlastny model
500 ¢ + Danilatos
—PLA 1
5400 | PLA 2
E
> 300 -
200
100 -
O ]
0 1 2 3 4 5 6 7 8

Vzdialenost [mm]
Obrazok 6.30 Porovnanie rychlosti plynu uréenej pomocou analyzovanych modelov
pozdlz osi rotacie diferencialne ¢erpanej komory.
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Obrazok 6.31 Rozlozenie rychlosti v diferencidlne cerpanej komore vypocitanej
pomocou nového predstaveného modelu.

59



contour-2
User M5e1mory 3 ANSYS

2021 R1

21
8.5

I 3.5

1.4
0.58

- 0.24

0.098
0.04
0.017
0.0068

Obrazok 6.32 Rozlozenie Knudsenovho ¢isla v diferencialne ¢erpanej komore.

Pri porovnani relativnej hustoty (Obrazok 6.33) dosahovali vSetky modely dobra

zhodu

Relativna hustota [-]
o

s vysledkami uréenymi metédou Monte Carlo.
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Obrazok 6.33 Porovnanie relativnej hustoty uréenej pomocou analyzovanych modelov v
osi rotacie diferencialne ¢erpanej komory.

Pri zobrazeni teploty (Obrazok 6.34) je mozné pozorovat podobné odchylky ako pri
vyvoji rychlosti. Pozicia minima referenénych merani bola vo vzdialenosti 2 mm a teplota
dosahovala hodnotu 75 K. Pozicia minima u sledovanych modelov bola vo vzdialenosti
priblizne 2,5 mm a hodnota teploty v tomto bode bola 60 K. Takisto sledované modely
rovnako ako aj novy predstaveny model nedokdzali popisat’ pokles teploty na 170 K.
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Obrazok 6.34 Porovnanie teploty ur¢enej pomocou analyzovanych modelov v osy rotacie
diferencialne ¢erpanej komory.

Tieto rozdiely poukazuju na odlisné vypocty teploty plynu pripadne rézne definicie
teplotnej zavislosti parametrov ako napriklad: hustota, viskozita a tepelna vodivost’, ktoré
potom mozu ovplyviovat’ charakter prudenia. Pre ilustraciu je na Obrazkoch 6.35 a 6.36
zobrazeny priebeh rychlosti ateploty zaloZzeny na nefyzikalnej konStantnej tepelnej
vodivosti k = 0,0242 W-m1-K2, ktora zodpoveda tepelnej vodivosti dusika pre teplotu
293 K. V takomto pripade mali vysledky simulacii ve'mi dobru zhodu s referen¢nymi
hodnotami uvedenymi v [56] ako aj s vysledkami uvedenymi v ¢lankoch [58-64], kde
autori vyuZivali tieZ metody kontinua na popis pridenia plynu.
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Vzdialenost [mm]
Obrazok 6.35 Porovnanie teploty urCenej pomocou analyzovanych modelov pri
uvazovani konstantnej tepelnej vodivosti plynu v diferencialne ¢erpanej komore.
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Obrazok 6.36 Porovnanie rychlosti urenej pomocou analyzovanych modelov pri

uvazovani konStantnej tepelnej vodivosti plynu v diferencialne cerpanej komore.

6.6 Zhrnutie

Tato kapitola sa venovala popisu pradeniu tekutin v zriedenom tlaku. Predstaveny
model bol zalozeny na Navier-Stokesovych rovniciach. Rozsirenie aplikacie do oblasti
mierneho zriedenia plynu bolo uskuto¢nené pomocou upravy okrajovych podmienok,
ktoré zachytavali Smykovu rychlost’ a teplotny skok na stenach geometrie. Nasledne bol
sledovany popis viskozity plynu. Pri klasickych definiciach viskozity byva uvazovana iba
teplotnd zavislost. Pre popis vysoko zriedeného prudenia boli predstavené moznosti
upravy definicie viskozity, ktoré zohl'adiiovali zniZenie frekvencie zrazok pri nizkom
tlaku plynu. Vysledkom bol popis viskozity zalozeny na kinetickej tedrii, ktory
zohl'adiioval ako vplyv teploty tak aj vplyv tlaku plynu. Tento model bol vyuZity pre
popis pradenia cez samostatnl clonku a cez diferencidlne Cerpanti komoru v rozmedzi
charakteru pradenia od spojitého az do molekularneho.

V pripade pradenia plynu cez clonku so vstupnym tlakom 2000 Pa bolo moZné pouzit’
klasické Navier-Stokesove rovnice, ktoré dosahovali zhodu so stochastickymi metoédami.
Pri tlaku 100 Pa uz dochadzalo k vyraznej odchylke klasickych metdd, ktoré neboli
schopné spravne popisat’ charakter pradenia. Oproti tomu, hodnoty ziskané pomocou
predstaveného modelu zodpovedali vysledkom casticovych metdéd prave vplyvom
uvazovania zavislosti viskozity a tepelnej vodivosti na tlaku plynu. Pre vstupny tlak 2 Pa
uz dochadzalo k odchylkam aj u predstaveného modelu. V tomto pripade bol navrhnuty
zjednoduSeny hybridny model, ktory spajal pradenie kontinua s vol'nym pohybom castic.
Pradenie bolo riadené pomocou Navier-Stokesovych rovnic v oblasti niz§icho zriedenia
plynu a pomocou pohybu castic v oblasti vysokého zriedenia. Tymto spésobom bolo
mozné dosiahnut’ lepsiu zhodu vysledkov. Predstaveny hybridny model neuvazoval popis
zrazok Castic, pomocou ktorych by bolo mozné lepsie popisat’ pozorované prudenie.

Druhé simulacia sa zaoberala sledovanim prudenia v diferencialne ¢erpanej komore,
ktora je hlavnym prvkom pre zarucenie funkcie environmentalnych elektronovych
mikroskopov. Ako klasické modely, tak aj novy model dokazal popisat’ prudenie v tejto
oblasti. Predstaveny model dokdzal popisat’ aj prudenie z diferencialne ¢erpanej komory
do oblasti elektrénovej optiky. Hlavnym rozdielom oproti referencnym hodnotdm
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ziskanym pomocou metdody DSMC bolo rozloZenie teploty, ¢o naznacuje potrebu
detailnejSieho popisu prestupu tepla v nizkom tlaku.
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7 POHYB NABITYCH CASTIC

Vseobecne, transport castic z mikroskopického hladiska byva zalozeny na
Lagrangeovom pristupe, ktorého zdkladom je sledovanie pohybu jednotlivych castic v
Case a priestore. Zakladna rovnica popisujtca trajektoriu akejkol'vek pevnej Castice mdze
byt’ definovana pomocou Newtonovho zakonu o pohybe [143]:

dv vV—v —
m—L=m p+mg(pp p)+F
dt t, Pp

(7.1)

Kde v, je rychlost’ Castice [m-sY], t, je relaxa¢na doba [s], g je gravitaéné zrychlenie
[ms?] a pp j€ hustota Castice [kgm™].

Clen na Pavej strane popisuje zrychlenie astice, prvy ¢len vpravo popisuje treciu silu
posobiacu na Casticu, druhy ¢len popisuje gravitacni silu a posledny ¢len d’alsie mozné
vplyvy, ktoré sa moézu vyskytovat. Rovnicu (7.1) je mozné zjednodusit, zlacenim
vSetkych posobiacich sil do jedného ¢lena:

dv,

Casovou integraciou je nasledne mozné ziskat' hodnotu rychlosti v danej pozicii
Castice a tym padom urcit’ aj zmenu pozicie Castice za dany Casovy Usek:

dx

T

p (7.3)

Tieto dve rovnice tvoria zdklad modelu simulujiceho pohyb Castic v systéme Ansys
Fluent, ktory umoziuje viacero sposobov ich vypoctu. Ansys fluent vyuziva Eulerov-
Lagrangeov pristup pre popis pohybu castic v tekutine. Zakladom je teda vypocet
pradenia kontinua pomocou Navier-Stokesovych rovnic a vypocet transportu Castic je
uskutoéneny pomocou rovnice (7.2) Tento pristup dovol'uje popisovat’ interakcie Castic
s prudenim (vymena energie, hybnosti, chemické reakcie). Ansys Fluent automaticky
uvazuje, Ze Castica sa bude nachadzat’ v médiu s definovanou hustotou a na ¢asticu bude
vzdy pdsobit’ trecia sila. Tento predpoklad nie je vhodny pre popis pohybu Castic vo
vysokom vakuu, kde nedochadza k zrazkami s ¢asticami plynu. Z tohto dovodu musela
byt rovnica (7.1) upravena aby neobsahovala ¢len vyjadrujici treciu silu.

Vypocet hlavnych rovnic v systéme Ansys Fluent moéze byt’ uskutocneny na zaklade
viacerych metdd. Prvou moznostou urcenia rychlosti a pozicie Castice je analyticky
vypocet, ktory je ziskany ¢asovou integraciou rovnic (7.2) a (7.3). Rychlost’ a pozicia
Castice v nasledujicom ¢asovom kroku n+1 je definovana ako:

vyt = v} + Ata, (7.4)
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xp*tl = x, + Atvy (7.5)

Kde vy je rychlost’ Castice v su¢asnom kroku, At je dizka Gasového kroku [s] a a,, je
zrychlenie v su¢asnom kroku [m-s~2].

Rovnicu je mozné riesit aj pomocou numerickych diskretizaénych metod ako
napriklad Eulerovou implicitnou alebo trapezoidalnou diskretizaciou. Prave vplyvom
nulovej trecej sily st tieto rovnice znovu redukované na analytické rieSenie rovnice (7.2).
Rozdiel ale nastava v definicii novej polohy castice. Pre obe diskretizacné metdédy ma
tato rovnica tvar:

1
Xt = x, + EAt(vz? + vyt (7.6)

Poslednou metodou je algoritmus vyuzivajuci schému Runge-Kutta, ktord bola
popisana Cashom a Karpom [144].

Pohyb nabitych ¢astic v elektromagnetickom poli
Na nabitu cCasticu vplyva ako elektrické, tak aj magnetické pole a tato sila byva
ozna¢ovana ako Lorentzova sila [145]:

dp”—F— E B
=~ F=aE+v, xB) (7.7)

Kde p,, je hybnost [kg'm-s™!]. Z rovnice vyplyva, e elektricka sila pdsobi v smere
intenzity elektrického pola (Obrazok 7.1), zatial’ co vysledna magneticka sila je rovna
vektorovému stc¢inu rychlosti ¢astice a magnetickej indukcie. Posobenim magnetického
pol'a vzniké4 znadma Spiralovita trajektoria (Obrazok 7.2).
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Obrazok 7.1 Vplyv elektrického pol’a na trajektérie nabitych Castic.

Obrazok 7.2 Spiralovita trajektoria nabitej Castice v magnetickom poli.

7.1.1 Relativisticky pohyb ¢astic

V pripade, Ze sa Castica zacina pohybovat’ rychlostou blizkou rychlosti svetla
zacina dochadzat’ k relativistickym javom (zvySovanie hmotnosti). V takomto pripade je
potrebné rovnicu (7.7) definovat’ detailnejsie. Tato rovnica je relativisticky spravna pri
uvazovani, ze hybnost’ je rovna:

Pp =YL MyVyp (7.8)

Kde m, je pokojova hmotnost’ Castice [kg] a y;, je Lorentzov faktor [—], ktory je

definovany ako [145]:
1

po-(s-) 09
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Kde c je rychlost’ svetla, ¢ =2.99-108 m-s2.
Podl’a casticovo-vinovej duality je mozné kazdu Casticu popisat’ ako Casticu alebo
ako vinu s vinovou dlzkou:
h
A=
yLmuv,

(7.10)

Kde h je Planckova konstanta [J-S]. Pohyb nabitych castic je teda mozné popisat’ ako
pohyb vinenia. Vlnovy popis je vhodny napriklad na $tadium difrakcie elektronov, no za
to je vypoctovo naro¢nejsi. Tato problematika je blizSie popisana v [146].

Popis relativistického pohybu ¢astic
Kvoli prehl'adnosti je znovu uvedena rovnica (7.1), ktort1 vyuziva Ansys Fluent na
popis pohybu ¢astic:

vy,
= =F.+Fg+F, (7.11)

Kde F, vyjadruje treciu silu, F, vyjadruje gravitatnu silu a F; vyjadruje d’alSie mozné
sily vztiahnuté na hmotnost’ sledovanej castice. Toto presunutie hmotnosti Castice na
pravi stranu rovnice ukazuje, Ze tento model uvazuje s konStantnou hmotnostou,
nezavislou od rychlosti Castice. Pre spravny popis relativistického pohybu Castice je ale
potrebné pouzit’ rovnicu (7.1) a teda nie je mozné jednoducho vyiat’ hmotnost’ Castice z
Casovej derivacie. Ansys Fluent neumoziuje upravit’ ¢asovi derivaciu rychlosti, preto
tato uprava, pri vychadzani z rovnice (7.2) bola uskuto¢nena ako:

omyy v,

Fram qE + q(v, X B) (7.12)

Kde realna hmotnost’ Castice m je vyjadrena ako stcéin pokojovej hmotnosti m, a
Lorentzovho faktora y; . Potom je mozné vynat’ pokojovi hmotnost’ z Casovej derivacie:

oYLV, _ qE + q(v, X B)

7.13
Jat my, (7.13)

S vyuzitim derivécie skalarneho sti¢inu je nasledne moZné upravit’ ¢asovu derivaciu:

ay. v,  qE+q(v, xB)

— 7.14
at 't m (7.14)

. : ]
Teraz je potrebné upravit prvy ¢len % v, tak aby obsahoval ¢len %. V tomto kroku
je Lorentzov faktor prevedeny na jeho zdkladnu definiciu:

v?\ 2
0 (1 - c_2> v,  qE+q(v, % B) (7.15)
Up ot TR m
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DalSou upravou prvého ¢lena je ziskana rovnica:

3

, 1 (—va> (1 _ v_2>_7 v, N v, _9E+ q(v, X B)

7.16
P\ 2\ ¢2 c? ot FIRE my (7.16)

B :
Vytknutim % a spatnym definovanim Lorentzovho faktora ako y; je ziskany

vysledny tvar rovnice [147]:

ov, qE+q(v, xB)+F
ot

v,? (7.17)
my (C_ZVL3 + )/L)

Vysledkom je, Ze 'ava strana rovnice je v pozadovanom tvare pre Ansys Fluent, zatial
¢o pravu stranu je mozné jednoducho importovat’ ako posobiacu silu do rovnice.

Overenie rychlosti ¢astic

Pred priamou aplikaciou relativistickej definicie rychlosti ¢asticového modelu bolo
uskutocnené porovnanie teoretickych a numerickych hodnét, kde bola uvazovana
Newtonova formulacia s konStantnou hmotnostou castice ako aj relativisticka
formulacia. Pokojova hmotnost’ elektronu bola nastavena na mo = 9.109-103! kg a jeho
naboj bol nastaveny na q = —1,602-1071° C. Urychlovacie napitie bolo volené v rozmedzi
1V az 500 kV. Tieto vysledky st zobrazené na Obrazku 7.3.

8
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——Teobria-Newton
~Tedria-Einstein
Vypocet-Newton
—Vypodet-Einstein
—Rychlost svetla

0 | | | 1 1 | | 1 | |
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Ee [keV]
Obrazok 7.3 Porovnanie rychlosti v zavislosti na urychl'ovacom napéti bez uvazovania
relativistickych efektov (Newton) a s uvaZzovanim tychto efektov (Einstein).

Je mozné pozorovat’ zvacsujiicu sa odchylku pri klasickom Newtonovom popise
pri vysokych rychlostiach. D6vodom moézZe byt’ zameranie Fluentu na prudenie tekutin a
relativne pomalého pohybu Castic, a teda presnost’ algoritmov moze byt nizSia pri
vysokych rychlostiach. Pri relativistickom popise tato odchylka nevznikala a numerické
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vysledky zodpovedali teoretickym. Dal§ou moznostou vyjadrenia rychlosti astic je
v pomere K rychlosti svetla. Rychlost’ a ¢as mézu byt upravené na bezrozmerné veli¢iny
Vrey @ Lyey:

Vp = Vpe ' C (7.18)
trel " C

= 7.19

t=— (7.19)

Referen¢na dizka L bola zvolena 1 m. Po tejto Giprave ma rovnica tvar:

avrel _ qE + q(cvrel X B)

= ~3
atrel m ((vl) )/53 + VL*> c2

(7.20)

1

Kdey; = (1- M)‘E_

1
Tymto spdsobom sa znizia hodnoty s ktorymi musi softvér pocitat’, ¢im mdze byt
dosiahnuté vyssia presnost’ vypoctu (Obrazok 7.4).

1.4
1.2
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——Teoria-Newton

——Teobria-Einstein
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—\Vypocet-Einstein
Rychlost svetla

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
Ee [keV]
Obrazok 7.4 Porovnanie relativnych rychlosti v zavislosti na urychl'ovacom napéti bez
uvazovania relativistickych efektov (Newton) a s uvazovanim tychto efektov (Einstein).

V prvotnych simulaciach bolo zistené, ze aj rovnica (7.17) zacala vykazovat
odchylky, ktoré boli zvyraznené pri zloZitejSich geometridch a vysokom zrychleni Castic.
Spravnost’ vysledku nebolo moZné dosiahnut’ ani pri zvySeni poctu iteracii v jednom
c¢asovom kroku na 200 (prednastavend hodnota je 20) a zvySeni maximalnej relativnej
odchylky vysledku na 1-107? (prednastavena hodnota je 1-107°). Z tohto dévodu bola vo
vsetkych vypoctoch vyuzita rovnica (7.20), ktora nevykazovala ziadne odchylky od
teoretickych hodnaét.

7.2 Model elektronovej dyzy

Elektronova dyza slizi ako zdroj elektronového zvazku. Zakladom procesu ziskania
elektronového zvidzku je dodanie dostatocného mnoZstva energie, ktoré umozni
uvolnenie elektrénov z materialu. Tento parameter byva oznacovany ako vystupna praca
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abyva urCovana v elektronvoltoch. Po prekroceni vystupnej prace st elektrony
urychl'ované elektrickym pol'om smerom k anodde s kladnejSim potencidlom.

Medzi zakladné typy elektronovych dyz patri termoemisny zdroj, pri ktorom sa
material zahreje na dostatoénu teplotu a autoemisny zdroj, v ktorom sa elektronovy
zvéazok ziskava pomocou vysokej intenzity elektrického pola. V poslednych rokoch sa
taktiez zacali vyraznejSie rozvijat pulzné elektronové zdroje vyuzivajuce laserom
stimulované fotokatody.

Termoemisny zdroj

Zékladom termoemisného zdroja elektronov je ohnuté volframové vlakno
s priemerom okolo 0,1 mm. Plocha vytvoreného hrotu ma priblizne 100 um x 150 um.
Pre zisk elektronov je vlakno potom rozzeravené na teplotu 2700 K. Pridova hustota,
ktora moze vlakno dodavat je definovana pomocou Richardsonovho zékona [148]:

w
Jr = AgT?e FsT (7.21)

Kde A; je materialova konstanta [A-m 2-K?], T, je termodynamicka teplota [K], kg
je Boltzmannova konsStanta a W je vystupnd praca elektronu z materialu [eV] (W =
4,5 eV pre volfram).

Nevyhodou volframu je jeho vysoka vystupna praca. Alternativnym materialom je
LaBs, ktorého vyhodou je nizsia vystupna praca 2,4 — 2,6 eV, ¢im je mozné ziskat’ vysSiu
pradovu hustotu pri rovnakej teplote, pripadne pracovat’ pri nizsej teplote. Krystal LaBs
ma zvy&ajne priemer 100-200 um a dizku 0,5 mm. Jeho nevyhodou je oxidacia pri
vysSich teplotach a tym padom si vyzaduje vysSie vakuum.

Autoemisny zdroj

Pre ziskanie vysokého rozliSenia je potrebné vyuZit' autoemisny zdroj. Zékladnym
materidlom je, podobne ako v termoemisnych zdrojoch volfram. V tomto pripade ide
0 monokrystal s orientaciou h111 alebo h310. Hrot je umiestneny v oblasti vysokého
elektrostatického pol’a, ktoré umozni elektronom pretunelovat’ cez znizenti potencidlovu
bariéru na povrchu. Vysledna prudova hustota, je potom definovana ako [149]:

3
2 kW2
_ %e— A (7.22)

Ja

Kde k; a k, su materidlové konstanty.

Schottkyho katéda

Dalsim typom elektronovej dyzy je Shottkyho katoda, ktora vyuziva vyhody oboch
predoslych pripadov. Tento zdroj je zaloZeny na volfrimovom hrote, ktory je pokryty
oxidom zirkénu. Aplikaciou vysokého elektrického pola je vystupna praca znizena
podobne ako pri autoemisnych zdrojov. Elektrény stdle musia ziskat’ dostato¢nti energiu
pre opustenie materidlu. Dodanie tejto potrebnej energie je uskuto¢nené rovnakym
sposobom ako v termoemisnych zdrojoch, ateda zvySenim teploty hrotu. Struktira
Shottkyho katody je podobna termoemisnému zdroju, kde jedinym rozdielom je vysSia
hodnota elektrického pol'a pri katode. Tato upravena vystupna praca je potom vlozena do
rovnice (7.21). Pokles vystupnej prace elektronu je mozné vyjadrit’ ako:
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qlE|
Wep =W —gq ame, (7.23)

Tabulka 7.1 Vlastnosti zakladnych zdrojov elektronov [1].

Parametre W - katoda LaBs Autoemisna dyza Schot‘gkyho
katoda
Emisny prud (nA) 100 1-50 3-20 30-150
Rozptyl energie 1-3 0.5-2 02-03 05-0.6
(eV)
Vakuum (Pa) 1073 104 108-10°° 108
Zivotnost’ 80 h 1000 h >1 rok >1 rok

Fotoelektricka dyza

Poslednou z hlavnych metdd ziskavania elektronového zvéizku je vyuzitie
fotoelektrického javu. Ich hlavnou aplikdciou je vysoko rychlostnd transmisna
elektronova mikroskopia. Elektronové pulzy su teda vytvarané pomocou laserovo
indukovanej fotoemisie. Podobne ako v predoslych pripadoch, energia Ziarenia musi byt’
vyssia ako vystupna praca elektronu z daného materialu.

7.2.1 Analyza termoemisného zdroja

Predstavena simulacia sa zaoberala analyzou zjednoduseného zdroja elektronov.
Zakladna konfiguracia (Obrazok 7.5) sa skladala z volframového vlakna (polomer ohybu
vldkna bol nastaveny na 0,1 mm pre prva verziu a 0,01 mm pre druht verziu),
Wehneltovho valca uréeného na usmerniovanie zvdzku a polohy ohniska a anddy s
nulovym potencidlom. Simulacie sa tieZ zaoberali vplyvom hodnoty potencialu
Wehneltovho valca na tvar elektronového zvizku. Bolo uvazované, ze volframového
vladkno bolo zohriate na teplotu 2700 K. Pradové hustota bola potom uréend pomocou
vzorca (7.21) a (7.23), ktory popisuje aj vplyv objemového naboja v blizkosti povrchu
elektrody. Smer pohybu elektrénov bol vzdy kolmy k povrchu katdédy. Pociatocna
rychlost’ elektronov bola urcena na zaklade vzorca, ktory popisuje tepelnu rychlost’ astic:

’kT
Vpoe = |— (7.24)

71



Vzdialenost [mm]
o © 00O N O g B W N -~ O

—

\

\
\
\.

/

/

W viakno
,

/

/

\\ //
| . [Wehnelt

Ano

da

Obrazok 7.5 Zjednodusena geometria termoemisnej elektronovej dyzy

Obrazok 7.6 popisuje vplyv hodnoty potencialu Wehneltovho valca na tvar
elektronového zviazku pre prva geometriu volfrdmového vldkna. ZvySovanim
privedeného zépornejSieho napidtia dochédza k tiprave polohy a zmenSovaniu velkosti
ohniskového bodu a tym padom aj k zmene tvaru elektronového zviazku (Obrazok 7.7).
Pri privedeni vicSieho napitia ako —500 V (oproti potencialu katdédy) dochadzalo k
uzatvoreniu zvazku.
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Obrazok 7.6 Zobrazenie trajektorie elektronov prvej konfiguracie volfrdmového vlakna
pri urychl'ovacom napiti 10 kV a hodnote napitia na Wehneltovom valci 0 V oproti
potencialu katody.

300 500
Obrazok 7.7 Zobrazenie trajektorie elektronov prvej konfiguracie volfrimového vldkna
pri urychlovacom napéti 10 kV a hodnote napétia na Wehneltovom valci —300 V
(vlavo) a —500 V (vpravo) oproti potencialu katody.
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V druhej simulécii bol polomer ohybu katédového vlakna nastaveny na 0,01 mm.
Tato hodnota lepSie zodpoveda skutocnym rozmerom volframovych katod. Pri zachovani
rovnakych podmienok je mozné sledovat’ vplyv velkosti hrotu na charakter zvizku
(Obrazok 7.8). V tomto pripade dochadzalo k uzavreniu zvéizku uz pri napatiach vyssich
ako —400 V (Obrazok 7.9).

Particle Velocity Magn...
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- 0.15
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Obrazok 7.8 Zobrazenie trajektorie elektronov druhej konfiguracie volframového vlakna
pri urychlovacom napéti 10 kV a hodnote napétia na Wehneltovom valci 0 V oproti
potencialu katody.
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Obrazok 7.9 Zobrazenie trajektorie elektronov druhej konfiguracie volframového vlakna
pri urychlovacom napéti 10 kV a hodnote napitia na Wehneltovom valci —200 V (vl'avo)
a—400 V (vpravo) oproti potencialu katody.

Definovanie presnej geometrie katodového vlakna (hrotu) moéze byt ¢asto naroc¢né,
nakol’ko jeho rozmery su v pomere k rozmerom mikroskopu (aj samotnej dyzy) casto
zanedbatelné. Zdroj elektronov moze byt preto definovany aj ako bodovy zdroj
s definovanym rozptylom (Obrazok 7.10), ktory sa nazyva aj emitancia. Bodovy zdroj
elektronov moéze byt V trojrozmernom priestore definovany pomocou polarnych
stradnic, kde hodnoty uhlov mézu nadobtdat’ nahodné hodnoty definované v rovniciach:

Rozptylovy uhol 6 méZze nadobudat’ nahodné hodnoty od — % az po %Z

T
0 =T 60, - RND — 0,0 - =

> (7.25)

Uhol ¥ m6ze nadobudat’ nahodné hodnoty od 0 do 2w, ¢im vznika kuzelovity tvar:
Y = 2m-RND (7.26)

Rychlosti ¢astic v jednotlivych smeroch st potom vypocitané ako [150]:

Vy = Uy * Sin (@) - sin (Y) (7.27)
V) = VUpgy * €OS (0) (7.28)
UV, = Upmay - Sin (8) - cos (Y) (7.29)
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y [-]

Obrazok 7.10 Ilustracia vznikutého rozptylu z bodového zdroja elektronov.

Pricom pociatocnd rychlost castic modZe byt definovana rovnako ako
Vv predchadzajiicom pripade pomocou tepelnej rychlosti Castic alebo moZe byt nastavena
rychlost’ Castic uz po urychleni, priCom ohnisko sa stava zdrojom nabitych castic. Na
Obrazku 7.11 su zobrazené trajektorie Castic vychadzajice z jedného bodu. Uhol rozptylu
Castic 0,4, bol nastaveny na jeden, desat’ a tridsat’ stupniov. Tieto hodnoty boli nastavené
z dovodu prehladnej ilustracie vplyvu rozptylového uhla. Priemer trubice, v ktorej sa
Castice pohybuju bol nastaveny na 26 mm. V pripade, ze ¢astica dopadne na stenu trubice
bolo uvazované, Ze Castica bude absorbovand, aby nedochadzalo k neziadicemu odrazu.
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Obrazok 7.11 Trajektoria elektronov vychadzajucich z bodového zdroja s rozptylom 0,1
(vlavo) 10 (v strede) a 30 (vpravo).

7.3 Usmernovanie elektronového zvazku

Elektrony vychédzajuce z elektronovej dyzy tvoria divergentny zvdzok, ktory je
potrebné usmernit’ do bodu s rozmermi 4 nm az 10 nm (termoemisny zdroj). Usmernenie
elektronového zvéazku je mozné uskutocnit’ pomocou elektrického alebo magnetického
pola, ktoré byva vyjadrené pomocou Lorentzovej sily. Usmeriovanie pomocou
elektrického pol'a byva uskutocnené pomocou sustavy elektrod s otvormi. Zakladnym
usmernovacim prvkom, ktory vyuZziva magnetické pole je elektromagnetické cievka, v
ktorej posobenim elektrického pridu vznikd magnetické pole v jej strede. Magnetické
pole sa taktiez Casto vyuZiva k separécii rd6znych nabitych Castic v zdvislosti na ich
hmotnosti alebo naboji. Na zaklade ¢lanku A. Delonga et al. [151] je mozné vyuzit
permanentné magnety aj na vyrobu miniatirnych magnetickych SoSoviek pre nizko
energeticku elektronovi mikroskopiu. VyuZitim takejto SoSovky by doSlo k elimindcii
nutného napajania klasickych elektromagnetickych cievok.

7.3.1 Usmernovanie elektrickym pol’om

Zakladnym stavebnym prvkom pri usmerfiovani nabitych castic pomocou
elektrostatického pol'a je ststava dvoch elektrdd s rozdielnym potencidlom, ktora sa
nazyva aj imerznd elektrostaticka SoSovka. Na zaklade velkosti potencidlov mdze takato
SoSovka fungovat’ v akceleratnom alebo deceleranom rezime. Okrem Upravy energie
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ma tato SoSovka aj usmernovaciu funkciu. Celkovu ohniskovu vzdialenost’ je mozné
definovat’ ako [152]:

1 1 1

f—.o = le + fTZ (7.30)

Kde f; [m] je ohniskova vzdialenost’ prvej apertury:

[U
4| |F+ 1>
foi _ <U—2 (7.31)

L U Uy
U, t 7,

A f, [m] je ohniskova vzdialenost’ druhej apertary:

A
4 —2+1>
foa _ ( Ui (7.32)

1T,

U, Uy

Simulécie boli uskutocnené pre elektrostaticki SoSovku Vv akcelera¢nom
a deceleracnom rezime. V simulaciach bolo uvazované, ze prva elektroda mala potencial
elektronového zvizku (1000 eV), zatial' ¢o potencial na druhej elektrode sa menil
v rozmedzi 2000 V az 4000 V pre akceleracny rezim a 750 V az 100 V pre deceleracny
rezim. Na Obrazku 7.12 je zobrazena zdkladnd geometria, V ktorej bola vzdialenost’
elektrod nastavena na 10 mm. Medzi elektrodami dochadzalo ku netiplne rovnomernému
elektrickému pol’u, ¢o bolo spdsobené rozmermi geometrie. V pripade, Ze vzdialenost’
elektrod by bola viacnasobne vicsia ako ich hribka, vznikalo by v tejto oblasti
rovnomerné elektrické pole.

300 \/stup 2. elektroda

2600

2200

1800

1400

1000 1. elektroda

Obrazok 7.12 Geometria a rozlozenie elektrického potencialu imerznej elektrostatickej
SoSovky.
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Usmernenie a urychlenie Castic je zobrazené na Obrazku 7.13. Pred vstupom do
elektrostatickej SoSovky maju elektrony rychlost’ 6,25% rychlosti svetla (urychlené na
energiu 1 keV). Prechodom cez SoSovku su urychlené na energiu 3 keV, ¢omu zodpoveda
10,8% rychlosti svetla. Castice su usmerfiované do ohniska, za ktorym nastava rozptyl
elektronov. Zdanlivé znizZenie rychlosti je sposobené rozlozenim rychlosti Castic do
viacerych vypoctovych buniek pre ziskanie makroskopickej rychlosti Castic. Teoreticka
ohniskova vzdialenost’ vypocitana z rovnice (7.30) bola 27 mm, zatial' o hodnota
ziskana zo simulacii bola 33 mm. Na Obrazku 7.14 je zobrazené rozloZenie rychlosti
Castic v deceleracnom modde pri potencidli 500 V. Podobne ako v predchadzajucom
pripade, maju Castice poc¢iato¢nu energiu 1 keV, ktora je prechodom cez SoSovku znizena
na 0,5 keV, comu zodpoveda rychlost’ 4,4% rychlosti svetla. Podobne aj v tomto pripade
je zdanlivé znizenie rychlosti za ohniskom sposobené rozlozenim rychlosti Castic do
viacerych vypoctovych buniek pre ziskanie makroskopickej rychlosti ¢astic. Teoreticka
ohniskova vzdialenost’ vypocitana z rovnice (7.30) bola 80 mm, zatial' ¢o hodnota
ziskana zo simulacii bola 88,8 mm. Ako bolo uvedené v [152], vzorce, ktoré urcuju
ohniskovu vzdialenost’ su platné len v pripade, Ze vzdialenost’ medzi elektroédami je ovela
vicsia ako ich hrubka. V opacnom pripade nie je mozné tieto vzorce pouzit’ a je potrebné
uskutoc¢nit’ priamu simulaciu.

contour-1

DPM Velocity Magnitude ANSYS
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Obrazok 7.13 Zobrazenie relativnej rychlosti nabitych Castic pri vyuziti akceleracného
rezimu elektrostatickej SoSovky.
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Obrazok 7.14 Zobrazenie relativnej rychlosti nabitych Castic pri vyuziti decelaréného
rezimu elektrostatickej SoSovky.

Pridanim d’alSej elektrody je mozné ziskat’ SoSovku, ktord dokdze usmernovat’ nabité
Castice bezo zmeny ich energie. Troj-elektrodovy systém je zobrazeny na Obrazku 7.15
kde je vyznacené aj rozlozenie elektrického potencidlu. Klasicky byvaja krajné elektrody
uzemneng, zatial’ ¢o strednd elektroda ma odlisny (bud’ kladny alebo zaporny) potencial.
Na zaklade hodnoty tohto potencidlu je mozné rozliSovat dva pracovné mody a to
akceleracno-deceleracny alebo deceleracno-akceleracny. V praxi je druhy rezim CastejSie
pouzivany z dovodu jednoduchSieho nastavenia potencialu strednej elektrody, kde je
mozné vyuzit' napdtie zdroja a deli¢ napétia. Oproti tomu, prvy reZim si vyzaduje
samostatny zdroj napétia s opacnou polaritou a je potrebné aplikovat’ vy$sie napétie pre
ziskanie rovnakého lomu zvédzku. Vyhodou tohto reZimu je niz$ia sférickd a chromaticka
aberacia [152].

Potencial strednej elektrddy bol nastaveny v rozmedzi od —1000 V az do 1000 V pre
oba rezimy. V prvom rezime je na strednt elektrodu privedeny kladnejsi potencial, ¢o
sposobi urychlenie elektronov. Ako elektrony prechddzaju cez stredni elektrodu,
dochadza k ich spomaleniu nakol’ko krajna elektroda je na zapornejSom potenciali oproti
strednej. V druhom rezime su najskor Castice spomal’ované zapornej$im potencialom,
ktory nie je dostatocne vysoky, aby ich uplne odklonil. Nasledne prechodom za stredna
elektrédu su cCastice znovu urychl'ované na pdvodnll energiu. Rozmery geometrie boli
zvolené na zaklade definicie v [152]. V tomto pripade bola zvolena charakteristicka dizka
10 mm. Z toho vyplyva, Ze krajné elektrody mali dizku 10 mm, stredna elektroda 5 mm
a medzera medzi nimi bola 2,5 mm. Castice vstupuju do geometrie z lavej strany.
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Obrazok 7.15 Zobrazenie rozlozenia elektrického potencialu v troj-elektrodovej SoSovke
typu Einzel.

Obrazok 7.16 popisuje trajektorie nabitych castic pri akceleraéno-deceleranom
rezime. Pred vstupom do $oSovky majt elektrony energiu 1 keV. Medzi prvou a druhou
elektrédou su cCastice urychlené na energiu 2 keV a nasledne st spitne spomalené na
povodnll energiu a usmernené¢ do ohniskového bodu. Obrazok 7.17 popisuje opacny
rezim, kde st Castice najskor spomalené na energiu 0,5 keV a nasledne urychlené
ausmernené. V tomto pripade je moZné pozorovat Vvacsi rozptyl castic v okoli
ohniskového bodu ako to bolo v prvom pripade, ¢o zodpoveda tvrdeniu v [152].

icle-tracks-1
particle-tracks ANSYS

Particle Velocity Magn... 2021 R1

0.080
0.077
0.073

0.069

0.066
0.062

Obrazok 7.16 Zobrazenie usmeriovania nabitych ¢astic pomocou troj-elektrodového
systému pri vyuziti akceleracno-deceleraéného rezimu.
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Obrazok 7.17 Zobrazenie usmerniovania nabitych Castic pomocou troj-elektrodového
systému pri vyuziti deceleracno-akceleratného rezimu. V tomto pripade je mozné
pozorovat’ vyraznejSie rozostrenie.

7.3.2 Usmernovanie magnetickym polom

Posobenim magnetického pol'a, elektrony, ktoré sa nepohybuju v smere optickej osi
su vychylené Lorentzovou silou a smerované do bodu za cievkou, priCom ziskavaja
znamu Spiralovita trajektoriu (Obrazok 7.18). Vyhodou usmeriiovania magnetickym
polom je moznost’ Upravy trajektérie Castic bezo zmeny ich energie. Opticka cast’
mikroskopu sa potom sklada z viacerych rézne tvarovanych elektromagnetickych cievok,
ktoré postupne usmerniujii elektronovy zvézok na povrch vzorky. VSeobecne sa
elektromagneticka SoSovka sklada z cievky, ktora je vlozena do Zelezného puzdra, ktoré
obsahuje medzeru vo vnatornom obvode pre usmernenie magnetického pol'a do malej
oblasti. Vlastnosti cievok byvaju definované pomocou suinu poctu zavitov (N)
a elektrického pradu (I). Tento sti¢in byva radovo v hodnotach 10® A [7]. Elektricky prad
generuje magnetické pole, ktoré je prenasané zeleznym puzdrom, smerom k medzere ¢im
je vo vysledku vytvorené magnetické pole so zvonovym tvarom v optickej osi.
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Obréazok 7.18 Nakres poddbnosti medzi svetelnou optikoﬁ. (Vpravo) a optikou nabitych
Castic (vl'avo) [7].

Zikladné typy elektromagnetickych SoSoviek

Prvym typom st kondenzorové SoSovky, ktoré sluZia na zmenSenie elektronového
zvézku. Zvycajne opticka Cast’ mikroskopu obsahuje jednu az tri takéto cievky. Prva sluzi
na kontrolu zmensenia pre vyuZivany zobrazovaci mod, zatial’ ¢o d’alSie sliZia na Gpravu
tvaru zvdzku. Na konci optickej Casti sa v SEM nachadza objektivova SoSovka, ktora
usmernuje elektronovy zvédzok na povrch vzorky. Dizajn tejto clonky musi obsahovat
miesto pre skenovacie cievKy, stigmator a limitujtice apertary [153].

Vady SoSoviek

Podobne ako pri optickych SoSovkach aj pri elektromagnetickych sa vyskytuju
nepresnosti ich konstrukcie, ktoré prinasaju zobrazovacie vady. Na rozdiel od svetelnej
optiky, v elektronovej optike nie je mozné tieto vady odstranit’ napriklad vyuZitim
kombinacie réznych Sosoviek. Jedinou moznost'ou je tieto vady minimalizovat’ [153].

e Sféricka vada

Stéricka vada vznika vyraznej$im ohybom elektronov, ktoré sa nachadzaji vo vicsej
vzdialenosti od optickej osi. Elektrony prechadzajice okrajovymi oblastami SoSovky su
zaostrované do bodu bliZSie pri SoSovke, zatial' ¢o elektrony prechadzajice v blizkosti
stredu su zaostrené d’ale;j.
e Chromaticka vada

Chromatické vada je spdsobend rozdielnou energiou elektronov v zvdzku. Ohniskova
vzdialenost’ $oSovKy je zavisla ako na prade cievky, tak aj na energii elektronov ur¢enou
urychl'ovacim napatim. RychlejSie elektrony su slabsie usmerfiované a tym padom budu
zaostrené do vzdialenejSieho bodu ako pomalSie elektrony.
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e Osovy astigmatizmus

Magnetické nehomogenity polov, konstrukéné vady alebo nabijanie stiCasti moze
sposobit’ asymetriu usmernovacieho pola. Elektrony divergujuce z bodového objektu
potom vytvoria dve ohniskd v pravom uhle. Astigmatizmus je mozné pozorovat’ ako
pretiahnutie bodov na ¢iary na jednej strane skutocného ohniska a na iné ¢iary na druhe;j
strane. Tento efekt je mozné korigovat’ pomocou stigmatoru, zariadenia, ktoré vyuziva
podporné magnetické pole na vytvorenie symetrického pola.
e Difrakéna chyba

Pri veI'mi malych aperturach sa zacina prejavovat vinova povaha elektronov, ¢im
vznika kruhovy difkra¢ny vzor (Airyho disky) namiesto jedného bodu.

7.3.3 Simulacia pohybu nabitych ¢astic v magnetickom poli

Pohybom nabitej Castice v magnetickom poli ziskava tato Castica charakteristickt
skrutkova trajektériu. Prvé simulacie sa zaoberali sledovanim trajektdrie castic
Vv konStantnom magnetickom poli. Bolo uskuto¢nenych viacero analyz s rozmedzim
hodndt magnetickej indukcie od 10 mT do 50 mT a rozptylom elektronového zvazku pre
desat’ (Obrazok 7.19) atridsat’ stupnov (Obrazok 7.20), kde bolo jasne viditeI'né
usmeriiovanie elektronového zviazku. Pre porovnanie bol uskuto¢neny teoreticky vypocet
vzdialenosti otacok Spiraly, ktory vychadza z rovnosti magnetickej a dostredivej sily
[154]:

muv,?
quyB = (7.33)
TL
Kde 7, je polomer trajektorie [m].
Nasledne periddu pohybu je mozné vyjadrit’ ako:
_am (7.34)
s = qB .

V pripade, Zze rychlost’ Castice nie je kolma k magnetickému pol'u dochadza ku
klasickej Spirdlovitej trajektorii. Vzdialenost' medzi jednotlivymi otackami Spiraly je
potom mozné vypocitat’ ako:

6
lp = v, - cos( ";"C) T, (7.35)

Castice, ktoré vstupujui do magnetického pol'a pod roznym uhlom, s smerované do
mierne odliSného uhlu, ¢im moéze dochédzat’ k rozostreniu zvézku a optickym chybam.
Porovnanie teoretickych vysledkov ziskanych pomocou rovnice (7.35) a numerickych
vysledkov je zhrnuté v Tabulke 7.2. Pre uréenie hodnoty [z bolo vyuzité sledovanie
hodnoty relativnej koncentracie elektronov v strede zvizku v smere zvislej osi.
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Particle Residence Time
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Obrazok 7.19 Zobrazenie trajektorie nabitych Castic v konstantom magnetickom poli vo
zvislom smere 10 mT (vlavo), 30mT (v strede) a 50 mT (vpravo). Bodovy zdroj mal
rozptyl 10°. Legenda vyjadruje relativny Cas, ktory je vztiahnuty k rychlosti svetla.

particle-tracks-1
Particle Residence Time

1.12
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[s]

Obrazok 7.20 Zobrazenie trajektorie nabitych Castic v konstantom magnetickom poli vo
zvislom smere 10 mT (vlavo), 30mT (v strede) a 50 mT (vpravo). Bodovy zdroj mal
rozptyl 30°.
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Tabul’ka 7.2 Porovnanie ideélnej a vypocitanej vzdialenosti medzi otackami.

B [mT] | Rozptyl 10° Rozptyl 10° Rozptyl 30° Rozptyl 30°
Model [mm] Teodria [mm] Model [mm] Teodria [mm]

10 214 212 210 206

20 108 106 105 103

30 72 71 70 69

40 55 53 52 51

50 43 42 41 41

7.3.4 Numericky model elektromagnetickej SoSovky

V tejto simuldcii bola sledovana usmeriiovacia funkcia elektromagnetickej cievky
(Obrazok 7.21). Zékladné nastavenie elektromagnetickej SoSovky bolo rovnaké ako
v kapitole 5.3. Elektrony vychadzali z bodu, ktory bol vzdialeny 50 mm od vrchnej steny
SoSovky. Rozptyl elektronov bol nastaveny na 10 stupniov, aby usmerniovacia funkcia
cievky bola pozorovatelnej§ia a nazornejia. ZvySujicou sa magnetickou indukciou
dochadza ku priblizovaniu sa ohniska k SoSovke. V pripade vysokej magnetickej indukcie

moze nastat’ situdcia, kde sa ohnisko dostava do priestoru cievky.

86




Obrazok 7.21 Zobrazenie usmernenia ¢astic pomocou elektromagnetickej cievky s 900
(a), 1000 (b), 1100 (c) a 1200 (d) ampér-zavitmi.
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7.4 Popis elektromagnetického pol’a nabitych castic

Z Maxwellovych rovnic vyplyva, ze zdrojom elektrického pol'a je elektricky naboj
a jeho zmenou zase vznikd magnetické pole. To znamen4, ze okrem toho, ze nabité Castice
vytvaraju elektrické pole, ich pohybom vznika aj magnetické pole.

Prvou moznostou je vyuzitie analytického popisu elektromagnetického, ktory je
definovany Biot-Savartovym zakonom. Magnetické pole v ur¢itom bode potom je mozné
vypocitat’ ako sucet jednotlivych prispevkov magnetického pol'a dB od malych casti
vodi¢a dl. Vzdialenost’ zdroja elektrického pradu a bodu, v ktorom je ur¢ovana hodnota
magnetického pol'a je mozné oznacit’ r a potom t je jej prislusny jednotkovy vektor.

Biot Savartov zakon urcujuci prispevok magnetického pol'a dB, ktory je vytvoreny
elementarnym pradovym zdrojom je mozné vyjadrit’ ako [155]:

Idl X r
i =2

7.36
4 12 ( )

Celkové magnetické pole pozdiz vodiga je potom mozné pomocou integracie uréit’
ako:

Uo (1Al X7

= 7.37
41 r2 ( )

V pripade, Ze vodi¢ nie je nekonecne tenky, ale ma urcitti hrubku je Biot Savartov

zakon upraveny na:
dv) x
J j f hidtals (7.38)

Pri vypocte magnetického pol'a, ktoré vznikne pohybom bodového naboja je potrebné
upravit’ Biot Savartov zdkon aby v iom vystupovali relativistické efekty, ked’Ze tieto
bodové naboje sa mozu pohybovat’ rychlost'ou blizkou rychlosti svetla. Pri tomto popise
je vhodnejsie najskor definovat’ hodnotu elektrickej intenzity, z ktorej je potom mozné
jednoduchsie odvodit’ hodnotu magnetickej indukcie.

v
q -z 3
E = . A
prs g (7.39)
(1 - v?sin®*=
1
B=—=vXxE (7.40)
c

Ak je rychlost’ bodového naboja ovel'a nizSia ako rychlost’ svetla je mozné predoslé
rovnice zjednodusit’ na:

(7.41)

ﬁwl =
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=", L (7.42)
A1 r?

Zlozitost’' analytického popisu elektromagnetického pol'a sa vyrazne zvysSuje so
zlozitostou geometrie a poctom buniek siete. Pre kazdi jednu casticu v doméne
prechadza vypoctovy algoritmus postupne kazdu bunku, Vv ktorej prebehne vypocet
zloziek elektrickej intenzity a magnetickej indukcie. Nasledne prebehne vypocet
makroskopického elektromagnetického pol'a. Vysledkom je, ze takyto postup nie je
mozné pouzit’ pre vel'ké mnoZstvo €astic a jemnl vypoctovu siet’.

Z toho dbévodu bol vytvoreny novy model zalozeny na vypocte makroskopickej
koncentracie nabitych Castic pomocou integracie Castic v kontrolnom objeme. Této
hustota naboja bola potom vyuzitd ako zdrojovy ¢len. Vyhodou tejto metody je vicsia
jednoduchost’, nakol’ko vypocet elektromagnetického pol'a je uskuto¢neny iba raz a to pri
vypocte transportnych rovnic. NavySe je mozné definovat frekvenciu (podla iteracii
alebo ¢asového kroku), kedy sa ma aktualizovat’ zdrojovy ¢len. Tym padom nie je nutné
koncentraciu Castic pocitat’ kazdu iteraciu v pripade, Ze sa ich trajektoria vyrazne nemeni.

Pri analyzach pohybu nabitych Castic byvaju tieto Castice zvycajne uvazované ako
pevné body, ktorych pohyb je ovplyviiovany externym elektromagnetickym polom.
TaktieZ tieto Castice vytvaraji svojim pohybom magnetické pole, ktoré ich tieZ mozZe
ovplyvnovat’ alebo mdze ovplyviiovat’ ich okolie. Tato simuldcia sa zaoberala vznikom
magnetického pol'a, v okoli elektronového zvézku s priemerom 0,1 mm a pruidom 1 mA
(Obrazok 7.22).

B [uT]

l 3.742e+00

2.806e+00

1.871e+00

f

I 9.354e-01

0.000e+00

Obrazok 7.22 Magnetické pole v okoli elektronového zvizku.
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Pre porovnanie bol rovnaky model vytvoreny v systéme Ansys Maxwell, kde
elektronovy zviazok bol nahradeny pevnym vodiCom. Z porovnania hodndt (Obrazok
7.23) je mozné pozorovat iba miernu odchylku, ktora bola spdsobena postupnym
prechodom medzi zvizkom, teda oblastou, v ktorej sa nachadzaju Castice, a okolitym
prostredim. V takomto pripade nedochddza k ostrej hrane medzi oblastami ako je to pri
pevnom vodi¢i. Tym sa mierne zvac¢si priemer zvdzku a teda aj vysledna magneticka
indukcia.

BT B [teslal
. 3.718e+00

B, BOaEE4E
. 8. B0aEEST
2.788e+00 B, BOAEEES

0. 0006832
@, BODEE 30
0. 000e827
8. BODEE 25
9.295¢-01 e ©. 0008022

. J 0. 8998028
= 6, BE06817
00002400 0. 0EEEE1S
0. A8EPA12

B, BOAEE18
B, B00E0aT

. B, BIABEAS
@, BO0E0a2

1.859e+00

Obrazok 7.23 Zobrazenie rotacie magnetického pol'a (vlavo), vel'kost magnetického
pol'a ziskaného pomocou softvéru Maxwell (vpravo)

7.5 Zhrnutie

Téato kapitola sa zaoberala popisom pohybu nabitych relativistickych Ccastic
Vv pritomnosti elektromagnetického pol'a. V prvotnych simulédciach bol ukézany rozdiel
teoretickych hodndt od vypocitanych, ktory bol spdsobeny presnostou vypoctového
algoritmu. Pre spravny popis pohybu relativisticky pohybujucich sa Castic, bola rychlost’
Castic vztiahnutd ku rychlosti svetla, ¢im bolo dosiahnuté zniZzenie hodnot, s ktorymi
musel algoritmus pocitat’. Vyuzitim bezrozmernych hodnot bola dosiahnuta presna zhoda
z teoretickymi predpokladmi.

Predstaveny model bol vyuzity na vypocet trajektorii elektronov z termoemisného
zdroja, kde bol ukazany vplyv tvaru katody ako aj vplyv napdtia Wehneltovho valca na
tvar elektronového zvizku. Nasledne bol predstaveny spdsob definicie bodového zdroja
nabitych Castic s definovanym rozptylom, ktory méze byt pouZity ako zjednoduSeny
popis elektronovej dyzy.

Pomocou predstaveného modelu boli uskuto¢nené analyzy usmeriiovania zvizku
pomocou elektrického a magnetického pola. Vplyv elektrického pola bol ukazany na
modeli imerznej elektrostatickej SoSovky v akceleratnom a deceleratnom rezime.
Nasledne bol predstaveny troj-elektrodovy systém, ktory bol schopny usmernit
elektronovy zvdzok bezo zmeny jeho energie.

Nasledne bol sledovany pohyb castic v konStantnom magnetickom poli, kde bolo
mozné sledovat’ vznik charakteristickej Spiralovitej trajektorie. V tejto simulacii bol
ukazany ako vplyv magnetického pol’a, tak aj vplyv rozptylu zdroja elektronov. Nasledne
bola uskutonend analyza usmerfiovania elektronov pomocou elektromagnetickej
SoSovky.

TaktieZz bol predstaveny spdsob definicie bodového zdroja nabitych castic. Na
praktickych prikladoch boli ukdzané sposoby usmeriiovania nabitych Castic pomocou
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elektrického a magnetického pola. Samostatna pozornost bola venovana popisu
generovaného pola nabitymi cCasticami, kde bol odvodeny wvzorec pre vypocet
makroskopického elektromagnetického pola.

Posledna Cast’ sa zaoberala popisom elektromagnetického pol'a nabitych castic. Bol
predstaveny popis, ktory vyuzival koncentraciu castic aich rychlost pre popis
makroskopického elektromagnetického pola.
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8 POPIS INTERAKCII NABITYCH CASTIC
S OKOLITYM PROSTREDIM

Popis rozptyl elektronov v komore vzorky environmentalneho elektronového
mikroskopu je jednym znajdolezitejSich bodov jeho ndvrhu. Vplyvom vyssej
koncentracie Castic dochadza k vyssej frekvencii zrazok medzi molekulami plynu
a elektronovym zvizkom. Vysledkom je rozsirenie priemeru zviazku, ¢im klesa rozliSenie
mikroskopu. Taktiez pri vel'kej vzdialenosti vzorky od poslednej clonky, moze nastat
situdcia, Ze sa elektronovy zvédzok uplne rozptyli a vobec na vzorku nedopadne. Vyber
popisu zrazok je dolezity pre ich spravne charakterizovanie. VSeobecne je mozné
rozdelit’ zrazkové modely na dva zdkladné typy: kontinudlne a ndhodné. Prvy typ moze
byt definovany obdobne ako trecia sila. V tomto pripade teda Castica iba postupne straca
svoju energiu v zavislosti na definovanej konstante pricom jej smer zostava stale rovnaky.

V sucasnosti sa na popis zrazok Castic vyuzivaju stochastické metédy odvodené od
prace Birda [40-43]. Zakladom tejto metddy je vypocet pravdepodobnosti zrazky v
danom ¢asovom kroku. Na zaklade riadiacej rovnice Castica po zrazke mé definovany iba
novy smer (v pripade elastickej zrazky) alebo aj novu rychlost’ (v pripade neelastickych
zrazok). V komore ESEM dochadza k interakcii elektronového zviazku s molekulami
plynu ¢o vedie k rozptylu elektronov. Tieto interakcie je mozné rozdelit’ na: elastické,
ioniza¢né a excitacné. Tieto rozptylové procesy maju Statisticky charakter a ako vahové
faktory byvaju pouzivané prierezy. Pre urcity plyn, velkost rozptylového prierezu je
vyjadrend funkciou kinetickej energie elektronov. Pre numerické modelovanie tychto
interakcii a trajektorie elektronov sa najCastejSie vyuZivaju Statistické Monte Carlo
metody [156].

e Elastické kolizie

Pri elastickej kolizii je hybnost’ systému zachovana, ale trajektorie ¢astic mozu byt
odchylené. Pre elektrony, ktorych kineticka energia je vySsia ako 1 keV, je moZné rozptyl
popisat’ Rutherfordovym rozptylovym modelom. Tento model uvazuje elektrostatické
interakcie medzi elektronom a jadrom molekuly plynu.

e Ionizujuce kolizie

Ionizujuca kolizia nastava v pripade, Ze dopadom primarneho elektronu je vytrhnuty
elektrén z elektronového obalu (najcastejSie z valencnej vrstvy) a vznikd kladny i6n.
Ioniza¢ny rozptylovy prierez sa sklada z jednotlivych prierezov elektronov molekuly.

e Excita¢né kolizie

Pri excitacnej kolizii, dopadajici elektron odovzda Cast’ svojej energie a dostdva atom
do excitovaného stavu. Prvym typom je exciticia vibracnych arotatnych moddov
molekal, ktoré st vyznamné pre interakcie nizko energetické elektrony. Druhym typom
je elektricka excitacia, ktord zahffia vybudenie viazanych elektronov na vysSie
energetické hladiny s pripadnou disociaciou molekul na atomy.

8.1 Kontinualne posobenie zrazok

Zakladny popis brzdnej sily pdosobiacej na elektrony je odvodeny od trecej sily a je
definovany ako [157]:

F=-myv(v, —v) (8.1)
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Kde v je frekvencia kolizii, ktora moze byt definovana priamo, alebo pomocou
zrazkového prierezu a hustoty Castic ako:

V= Nv0|vp - v| (8.2)

Pre ilustraciu je na Obrazku 8.1 zobrazené postupné zniZzovanie rychlosti Castic
vychédzajucich z bodového zdroja s rozptylom desat’ stupiiov.

contour-1
DPM Velocity Magnitude
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0.00

Obrazok 8.1 Tlustracia kontinualneho spomal’ovania Castic vychadzajucich z bodového
zdroja s rozptylom 10.

8.2 Stochasticky popis zrazok castic

Stochasticky popis zrazok castic je zaloZeny na vypocte pravdepodobnosti, ze
v danom ¢asovom kroku ddjde ku kolizii nabitej Castice s Casticou plynu a nasledne je
vypocitany uhol, o ktory sa Castica odchyli. V pripade neelastickych zraZzok dochadza
taktiez ku zmene energie Castic.

Pre ilustraciu dolezitosti vyberu spravneho rozptylového modelu bol najskor
Studovany zékladny popis zrazok Castic pomocou Newtonovho zakona ako:

=0 Gy (@) el )
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Kde m, popisuje hmotnost’ Castice plynu a m,, popisuje hmotnost’ nabitej Castice
a RND je nahodne generované ¢islo v rozmedzi 0 az 1.

Tato rovnicu je mozné zjednodusit, kvoli vel'kému rozdielu hmotnosti a rychlosti
elektronu a Castice plynu na:

v, =v, — (v, — |v,| - RND) (8.4)
Z tejto rovnice vyplyva, ze Castica moze byt odrazend pod l'ubovolnym uhlom

s rovnakou pravdepodobnostou. Podobne je mozné ziskat rovnice pre excitacnu
a ionizacnu zrazku:

_ _ 20E(mp +my) RND o5
v, =v,— vy, — |Vp v, — m—— (8.5)

Kde AE vyjadruje zmenu energie pri danej zraZke. Pre excita¢né zrazky je zmena
energie zvycajne od 2 do 10 eV a pre ioniza¢né zrazky je to 10 az 20 eV v zavislosti na
plynnom prostredi. Vysledok odmocniny je v tomto pripade znovu blizky hodnote v,,.

Vysledné trajektorie Castic v plynnom prostredi su zobrazené na Obrazkoch 8.2, 8.3
a 8.4. Ako pracovny plyn bol v prvom pripade vyuzity atomarny dusik a v druhom argén,
pre zobrazenie vplyvu vlastnosti plynu. Porovnanim vysledkov je mozné pozorovat’
vysSiu frekvenciu zrazok pri argone, ¢o je sposobené vysSou koncentraciou Castic na
zaklade rovnice (8.2). Porovnanim charakteru rozptylu castic ziskanych rovnicou
s dostupnou literatirou je mozné konStatovat’, Ze tento model nie je vhodny pre popis
rozptylu elektronov v plynnom prostredi. Ziskané trajektorie viac zodpovedaju
Brownovmu pohybu a teda difuzii ¢astic z mikroskopického hl'adiska.

Obrazok 8.2 Elasticky rozptyl elektronov v dusiku (vlavo) a argone (vpravo) pri
pracovnom tlaku 10 Pa.
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Obrazok 8.3 Elasticky rozptyl elektronov v dusiku (vlavo) a argone (vpravo) pri
pracovnom tlaku 100 Pa.

Obrazok 8.4 Elasticky rozptyl elektronov v dusiku (vlavo) a argéne (vpravo) pri
pracovnom tlaku 1000 Pa.

V skutocnosti elektrony neinteraguji s Casticami plynu Vv zavislosti na ich hmotnosti,
ale najcastejSie posobenim elektrostatického pola. Bolo definovanych viacero typov
elastickych a neelastickych zrazok castic S elektronmi. Kazda ztychto zrazok je
definovand pomocou zrazkového diferencidlneho prierezu. Medzi najcastejSie sposoby
popisu elastického rozptylu patri Rutherfordov model uvazujuci relativistické efekty
a tienenie elektrického naboja [158]:

72 41t (Ee +511 )2

=521-10725 2
R . ap(1+ ag) \E, + 1022 (8.6)
Zl/3
— . -3
@ = 34107 = 6.7)

e

V tomto pripade je energia elektronového zvizku E, definovana v keV.
Na zéklade ¢lanku [159] bol taktiez definovany elasticky, ionizacny a excitacny
zrazkovy prierez pre argon:

_ 241-E, N 7,76 — 65,5 - E.%*>°
" 1+1,03-E.2% " 1+1961-E.% (8.8)

O
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6,48 (i 1)

o 11,50
exc — 1,81
E, ' (8.9)
(11,50 +1,83)
_30,10(E; — 1)
Gion = (g 4 2,51)186 (8.10)

Kde redukovand energia elektréonového zvézku bola definovand pomocou prvej
ionizacnej energie:
E,
E, = (8.11)
Pev

V pripade argonu je @, rovna 15,759 eV.

8.2.1 Algoritmus vypoctu stochastickych kolizii

V prvom kroku algoritmu je urované ¢i v danom ¢asovom kroku prebehne kolizia
elektronu s Casticou plynu. Pravdepodobnost’, Ze nastane kolizia bola definovana na
zaklade [158]:

P=1— e Nvopht (8.12)

Této hodnota bola nasledne porovnavana s nahodnym ¢islom, ktoré malo rovnomerné
rozloZzenie medzi hodnotami 0 az 1. V pripade, Ze hodnota P bola vic¢sia ako ndhodne
vygenerované ¢islo doslo ku kolizii, v opa¢nom pripade v danom ¢asovom kroku castica

nemenila svoju trajektoriu [158].

cos(6f) =1— 2apRND (8.13)
4 1+ az —RND

Y = 2nRND (8.14)

Vysledkom rovnice (8.13) je uhol v rozmedzi 0 az 180 stupniov. V takomto pripade
by ale vSetky castice boli odrazané iba do jednej pol-roviny. Kvoéli spravnej definicii
orientacie tohto uhla je potrebné ho vztiahnut' ku smeru trajektorie Castice. Na zéklade
smeru pohybu castice je mozné definovat’ globalny uhol vztiahnuty k pociatku stiradnic
pomocou funkcie atan2, ktora je popisana ako [160]:
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atan2(vy, vy ) < v,

; kedvy=0av, >0

NS
3

—E;ked’vx=0avy<0

\ nedefinované; ked vy, =0awv, =0

K uhlu ziskanému pomocou rovnice (8.15) bola potom pripoc¢itana alebo odpocitana
hodnota uhlu g, aby sa Castica mohla vychylit' ako do kladnych tak aj do zapornych

stradnic.
Neelasticka kolizia, pri ktorej Castica okrem zmeny smeru straca aj ¢ast’ svojej energie
byva najéastejsie popisovana ako [158]:

dE 7
& _785.106- 221

1
ds M E (8.16)

1,166 - (E + 0,7342°0°937 . 11,57)
11,57

Charakteristicky vychyl'ovaci uhol neelastickej zrazky je potom definovany ako:

AE,

T (8.17)

Kde AE, vyjadruje zmenu energie pri neelastickej zrazke a E, je pdvodna energia
zviazku.
Po urceni uhlu nasledoval vypocet novej rychlosti po kolizii ako:

v, = |v| - sin (6f) - sin (Y) (8.18)
v, = |v| - cos (6f) (8.19)
v, = |v| - sin (6f) - cos (P) (8.20)

Na Obrazku 8.5 je zobrazené porovnanie zrazkovych priemerov argoénu ziskanych
pomocou rovnice (8.6), ktora urCuje celkovy zrazkovy priemer a rovnic (8.8), (8.9) a
(8.10), ktoré urcuju zrazkové prierezy pre jednotlivé typy kolizii. Frekvencia zrazok vo
vypocte bola uréena pomocou rovnice (8.12) a nasledne bol ureny typ kolizie na zaklade
pomeru jednotlivych zraZkovych prierezov pri danej energii Castice. Je mozné pozorovat,
ze pri vysokych energiach Castic dochadza prevazne k neelastickym ionizacnym zrazkam,
zatial’ o elastické zrazky prevazuju az pri nizkych energiach (jednotky eV) elektronov.
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Obrazok 8.5 Zobrazenie zdvislosti zrazkovych priemerov na energii elektronov pre
elastické, ionizacné, excitané zrazky a celkovy Rutherfordov zrazkovy prierez.

Predstavené simulécie sledovali vplyv elastickych a neelastickych zrazok na tvar
zvéazku v dusiku a argéne v rozmedzi tlakov 0 Pa az 1000 Pa. Zrazkové prierezy pre argdon
boli ur¢ené z rovnic (8.8) az (8.10) V pripade atomarneho dusiku bol celkovy zrdzkovy
prierez ur¢eny pomocou rovnice (8.6) a typ kolizie bol ur¢eny na zaklade pomerov typov
zrazok ako pri argone. Vzdialenost’ vzorky od bodového zdroja elektronov s pociato¢nou
energiou 10 keV bola 10 mm. Pocet sledovanych c¢astic bol nastaveny na 1000.

Polomer elektronového zviazku na povrchu vzorky v pripade environmentalneho
mikroskopu je mozné definovat’ pomocou vzorca [7]:

364Z [P 4,
n= \ELQ/ (8.21)

Priemerny pocet zrazok elektronu je definovany na zaklade [7]:

O'ipLg
=— 8.22
nET (8.22)

Kde L, je dizka trajektorie Castice [m].

Na Obrazkoch 8.6 a8.7 je zobrazené rozlozenie relativnej hustoty elektronov
Vv pripade elastickych a neelastickych zrdzok na povrchu vzorky. Neelastické (Obrazok
8.6 vpravo, Obrazok 8.7 vpravo a Obrazok 8.8) a elastické (Obrazok 8.6 vlI'avo, Obrazok
8.7 vlavo a Obrazok 8.9) zrazky boli skimané separatne, kvoli vysokej prevahe
neelastickych zrazok ateda malej pravdepodobnosti elastickej zrazky. Z porovnania
oboch grafov je mozné pozorovat’ vacsie rozptylové uhly pri elastickych zrazkach. Medzi
tlakom plynu 1 Pa az 100 Pa nedochadza k vyraznému rozdielu v rozptylu, kde sa
elektrony dostavaji maximélne do vzdialenosti 1,5 mm od stredu. Vo vysokom tlaku uz
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dochadzalo k ¢astym zrazkam a vel'kému rozptylu az 5 mm pre dusik ako aj pre argon.
V pripade neelastickych zrazok kde dochadza k nizkemu rozptylu je mozné pozorovat’
rozdiely medzi dusikom a argénom. V pripade tlaku 1000 Pa polomer rozptylu bol
priblizne 1 mm pre argoén a 0,5 az 0,75 mm pre dusik. Tabulka 8.1 obsahuje porovnanie
vysledkov simulacii avzorca. VSeobecne, numerické vysledky radovo suhlasili
S teoretickym vypoctom polomeru elektronového zvézku. Najvacsie odchylky vznikali
pri nizkom tlaku, kde bolo obtiazne ziskat’ presné rozlozenie dopadu elektronov na povrch
vzorky z dévodov rozmerov geometrie. Pri vysSich tlakoch dochadzalo k vacSiemu
rozptylu, ¢o uz dokazal model presnejsie popisat’.

Tabul’ka 8.1 Polomer rozptylu elektrénového zvizku pri réznych tlakoch.

N Ar
p [Pa] Simulacia Rovnica (8.21) Simulacia Rovnica (8.21)
75 [mm] 75 [mm] 75 [mm] 15 [mm]
1 0,034 0,015 0,072 0,038
10 0,066 0,047 0,122 0,121
100 0,132 0,149 0,332 0,383
1000 0,462 0,471 1,15 1,21

Relativna koncentracia [-]
o © © © © ©°
oW s oo N

=)

Relativna koncentracia [-]

o
[N}

0

Relativna koncentréacia [-]

)

Vzdialenost [mm]

[=]
™

=4
o

=]
'S

—1Pa

=—_10Pa
100 Pa

—1000 Pa

-0.5

0 0.5 1

Vzdialenost [mm]

Obrazok 8.6 Elasticky (vlavo) a neelasticky (vpravo) rozptyl elektronov v atomarnom
dusiku na povrchu vzdialného 10 mm od zdroja elektrénov s energiou 10 keV.

—1Pa

Vzdialenost [mm]

Obrazok 8.7 Elasticky (vl'avo) a neelasticky (vpravo) rozptyl elektronov v argdne na

povrchu vzdialného 10 mm od zdroja elektronov s energiou 10 keV.
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Obrazok 8.8 Zobrazenie trajektorii elektronov s energiou 10 keV v argéne pri tlaku 10 Pa
(vlavo), 100 Pa (v strede) a 1000 Pa (vpravo).
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Obrazok 8.9 Zobrazenie trajektorii elektronov ovplyviienych iba elastickym rozptylom v
argone pri tlaku 1000 Pa.

8.3 Zhrnutie

Téato kapitola predstavila mozZnosti popisu interakcie Castic s okolitym plynnym
prostredim. Interakcie je mozné popisat ako kontinualne a stochastické. Kontinualne
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posobenie sily sa vyznacuje stdlym znizovanim energie ¢astic bezo zmeny ich energie.
Tento popis ale nevyjadruje experimentalne pozorovany rozptyl castic a tym padom bolo
potrebné vyuzit’ stochasticky rozptyl Castic. Tento popis interakcii sa vyznacuje uréenim
pravdepodobnosti vyskytu a typu zrazky, pri ktorej méze dojst’ ako ku zmene energie tak
aj ku zmene smeru rychlosti. Predstaveny model uvazoval popis elastickych aj
neelastickych zrazok, ktorych pravdepodobnosti boli definované na zaklade svojich
zrazkovych prierezov. Spravny smer rozptylu elektronov musel byt definovany na
zaklade smeru pohybu cCastic. Bolo ukazané, ze rozptyl elektronov v plynnom prostredi
environmentalneho elektronového mikroskopu je riadeny neelastickymi zrazkami, ktoré
sa vyznacuju nizkym rozptylom. Samostatne boli potom sledované elastické zrazky, pri
ktorych bolo mozné pozorovat’ velké rozptylové uhly. Sucast'ou vsetkych analyz bolo
sledovanie vplyvu typu pracovného plynu na rozptyl zvizku.
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9 KOMPLEXNY MODEL ELEKTRONOVEHO
MIKROSKOPU

V tejto kapitole bude predstaveny multifyzikalny model elektronového mikroskopu,
ktory vyuziva vSetky modely predstavené v dizertacnej praci. Zaklad tohto modelu bol
predstaveny v [147], kde bol vyuzity na analyzu zjednoduSeného elektronového
mikroskopu, Ktory obsahoval zdroj elektronov, ststavu dvoch elektromagnetickych
Sosoviek, diferencialne ¢erpanti komoru a komoru vzorky s detektorom sekundarnych
elektronov. Sucasne prebiehala analyza usmeriiovania elektronov z volframovej katody
pomocou elektromagnetického pol'a a vypocet prudenia zriedeného plynu v Smykovom
rezime.

Geometria mikroskopu je zobrazend na Obrazku 9.1 Urychlovacie napitie bolo
nastavené na 10 kV. Prudova hustota prvej Sosovky bola nastavena na 5-10° A-m~2a
druhej $osovky na 4.3-10" A-m2. Okrajové podmienky pre pridenie boli nastavené ako:
500 Pa pre komoru vzorky, 30 Pa pre diferencidlne ¢erpanii komoru a 0 Pa pre oblast’
elektronovej optiky. V tomto pripade na detektor bolo privedené napétie 300 V.

7] Zdroj elektrénov

Elektromagneticka SoSovka

[ Diferencialne c¢erpana komora

Komora vzorky

Obrazok 9.1 Zjednoduseny model elektronového mikroskopu.
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Na Obrazku 9.2 vlavo st zobrazené trajektorie elektronov v pripade vypnutych
elektromagnetickych SoSoviek, kde je mozné pozorovat’ rozptyl zvdzku. Vo vysledku
ziadne elektrony nedopadali na vzorku. Na Obrazku 9.2 vpravo s zobrazené trajektorie
usmernené¢ho elektronového zvizku. V tomto pripade uz Castice prechadzali do komory
vzorky. Na Obrazku 9.3 vlavo je zobrazeny detail zdroju elektronov, kde je mozné
pozorovat’ postupné urychlovanie elektronov. Obrazok 9.3 vpravo popisuje interakciu
primarneho zvédzku so vzorkou, kde je mozné pozorovat spitne odrazené elektrony
(Cervena farba ako primarny zvédzok) a sekundéarne elektrony (modra farba), ktoré su
pritahované zjednodusenym detektorom.

. E]
Particle Velocity S — B [T]

. 5.829e+07 . 0.025

i

1.457e+07 0.006

4.372e+07 0.019
r 2.914e+07 F 0.013 '

0.000e+00 0.000
[m s”-1]

Obréazok 9.2 Zobrazenie trajektorii elektronov bez vplyvu magnetického pol'a (vlavo) a
pri usmerneni pomocou elektromagnetickych cievok (vpravo).
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Particle velocity Electric Potential [V] Electric Potential [V]
5.831e+07

-12.1 2424
-636.4 227.3
-1260.6 2121
-1884.8 197.0
-2509.1 181.8
-3133.3 166.7
-3757.6 1515
-4381.8 136.4
I -5006.1 1212
-5630.3 106.1
-6254.5 | 90.9
-6878.8 758
1.458e+07 -7503.0 606
-8127.3 455
-8751.5 303
-9375.8 155

0.000e+00
[m s*-1]

-10000.0

Obrazok 9.3 Zobrazenie trajektorii elektronov vychadzajucich z katdédy (vlavo) a
zobrazenie spitne-odrazenych a sekundarnych elektronov v komore vzorky (vpravo).

Tento model bol nasledne rozSireny pouZitim rovnic pre popis zmeny viskozity
a tepelnej vodivosti v zavislosti na tlaku plynu. Zatial' ¢o povodny model neuvazoval
interakciu elektronov s Casticami plynu, novy model bol vyuzity na sledovanie rozptylu
elektronov v diferencialne Cerpanej komore a komore vzorky. V tomto pripade bolo
uvazované, ze vSetky primarne elektrony boli absorbované vzorkou pre sprehl’adnenie
vysledkov. Na Obrazkoch 9.4 a 9.5 je mozné pozorovat’ rozdiel vo vyslednom rozptyle
elektronov v tlaku 2000 Pa a 100 Pa. Pre ilustraciu je na Obrazku 9.6 zobrazeny elasticky
rozptyl elektronov, ktory sa vyznacoval vel'kymi rozptylovymi uhlami. Na obrazku 9.7
je zobrazeny vznik sekundarnych elektrénov po dopade primarneho zvizku, kde je mozné
pozorovat’ vysoku frekvenciu elastickych zrazok a véac¢sina tychto elektronov sa nemdéze
dostat’ ku detektoru ani pri nastavenom napdti 500 V. Vysledkom predstavenych
simulacii komplexny model schopny sti€asne sledovat elektromagnetické pole, pradenie
zriedeného plynu a interakciu nabitych Castic s tymito pol'ami.
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contour-1
Static Pressure

2000.000
575.675
165.701
47.695
13.728

- 3.952
1.137

0.327 B
0.094
0.027
0.008
[Pa]

Obrazok 9.4 Rozptyl elektrénov s energiou 10 keV prechodom z oblasti vysokého vakua
do komory vzorky s tlakom 2000 Pa.

contour-1

Static Pressure
107.050

28.455
7.564
2.010
0.534
II

0.142
0.038
0.010
0.003
0.001
0.000

[Pa]
Obrazok 9.5 Rozptyl elektronov s energiou 10 keV prechodom z oblasti vysokého vakua
do komory vzorky s tlakom 10 Pa.
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contour-1
Static Pressure

2000.000

440127

96.856

- 21.314
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1.032

0.227

0.050

0.011

0.002

0.001
[Pa]
Obrazok 9.6 Elasticky rozptyl primarnych elektronov v komore vzorky pri pracovnom
tlaku 2000 Pa.

contour-1

Scalar-0
500

450
400
- 350
300
250
- 200
150
100
50
0

Obrazok 9.7 Elasticky rozptyl nizkoenergetickych sekundarnych elektrénov s
vyzna¢enim rozloZenia elektrického potencialu.
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9.1 Zhrnutie

V tejto kapitole bolo predstavené spojenie jednotlivych oblasti fyziky pre tvorbu
komplexného multi-fyzikalneho popisu elektronového mikroskopu. Bola vytvorena
zjednoduSena geometria skladajica sa zo zdroja elektronov, dvoch elektromagnetickych
SoSoviek, diferencialne Cerpanej komory a komory vzorky. Elektromagneticky model bol
vyuzity na popis generacie a usmeriiovania elektronového zvézku do komory vzorky. Pre
ilustraciu bol uvazovany vznik spitne odrazenych a sekundarnych elektronov pri dopade
primarneho zviazku na vzorku. Samostatna pozornost’ bola venovana rozptylu elektréonov
pri prechode z oblasti vysokého vakua cez diferencialne ¢erpanti komoru do komory
vzorky, kde bol uvazovany tlak argénu 2000 Pa a 100 Pa. V tomto pripade bolo mozné
pozorovat vysoky rozptyl nizko energetickych sekundarnych elektronov v plynnom
prostredi. Vysledky analyz ukézali vhodnost’ predstavenych modelov pre sucasny popis
charakteristickych procesov v elektronovych mikroskopoch.
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10ZAVER

Dizertacna praca sa zaoberala tvorbou multi-fyzikalneho numerického modelu
schopného popisat’ Siroké spektrum javov sucasne prebiehajicich v elektronovych
mikroskopoch bez potreby vyuzitia viacerych simulaénych softvérov. Boli predstavené
zakladné oblasti fyziku, ktoré charakterizuju hlavné procesy v elektronovom mikroskope.
Do CFD systému Ansys Fluent, bol implementovany popis elektromagnetického pol'a,
bola upravena definicia pohybu cCastic pre popis relativisticky pohybujtcich sa nabitych
Castic. Nasledovalo rozsirenie aplikacie Navier-Stokesovych rovnic pre popis pradenia
V nizkom tlaku. Poslednou implementovanym modelom bol stochasticky popis zrazok
nabitych ¢astic a plynu. Hlavnym prinosom prace je moznost si¢asnej analyzy vsetkych
predstavenych javov, ktoré je d’alej mozné kombinovat’ medzi sebou alebo s inymi
vstavanymi modelmi.

Medzi jednotlivé zavery a prinosy prace patri:

Tvorba modelu popisujiceho ustilené aj ¢asovo zavislé elektromagnetické pole.
Zakladné Maxwellove rovnice museli byt upravené s vyuzitim definicie pre elektricky
potencidl a magneticky vektorovy potencidl, pre zaruCenie spravnej formy
implementovanych rovnic, ktoré museli mat’ tvar vSeobecnej transportnej rovnice.
Pomocou tohto modelu je mozné sucasne sledovat’ obojstrannu interakciu medzi
pradenim tekutin a elektromagnetického pola. Toto spojenie umoziuje sledovat’ javy ako
pradenie plazmy alebo napriklad aj transport i6nov v elektrolytoch. TaktieZ je tento
model mozné vyuzit' na samostatny popis elektromagnetického pol'a. Predstaveny model
bol vyuzity na analyzu magnetického pola elektromagnetickej cievky, ktora sluzi ako
SoSovka pre usmeriiovanie elektronov v elektronovom mikroskope. Predstavené vysledky
boli porovnané S vysledkami ur€enymi Standardnym komeréne dostupnym
elektromagnetickym softvérom Ansys Maxwell, kde doslo k ich vysokej zhode (Kapitola
5.3).

Popis prudenia nadzvukového prudenia v nizkom tlaku. V praci bol predstaveny
spdsob Upravy beznych Navier-Stokesovych rovnic pre rozsirenie ich aplikacie do oblasti
pradenia zriedeného plynu, kde uz nie je mozné uvazovat’ s podmienkou kontinuity.
Charakter pradenia bol ur€ovany na zdklade Knudsenovho ¢&isla. Prva uskutocnena
simuldcia sa zaoberala pradenim cez clonku, ktora oddel'ovala oblasti s vyS$§im tlakom
avakuom (Kapitola 6.4). V prvej casti bolo uskuto¢nené porovnanie laminarnych
a turbulentnych modelov, kde nevznikali Ziadne vyrazné odchylky vplyvom nizkej
hustoty plynu. Uvazovanie, ze pridenie je laminarne viedlo k zjednoduseniu vypoctu pri
zachovani rovnakej presnosti. Vlastny predstaveny model vyuzival Gpravu okrajovych
podmienok, ktoré uvazovali so Smykovou rychlostou a teplotnym skokom na stenach
geometrie. Popis viskozity a tepelnej vodivosti na zaklade kinetickej tedrie plynov bol
roz$ireny o zavislost’ tychto veli¢in na zriedeni plynu. V pripade vysokého tlaku 2000 Pa
dochadzalo k vysokej zhode vsetkych modelov. Pri vstupnom tlaku 100 Pa vznikali uz
vyrazné odchylky klasickych modelov, ktoré sa vyznacovali nizkou rychlost'ou, nizkou
expanziou plynu a nizkou zmenou viskozity. Oproti tomu vlastny model bol schopny
popisat’ charakter prudenia aj pri vstupnom tlaku 100 Pa, kde vypocitané hodnoty
rychlosti a teploty plynu zodpovedali referenénym hodnotam. Hlavnym vysledkom
Z tejto simuldcie je poznatok, ze je mozné rozsirit’ platnost’ Navier-Stokesovych rovnic
pri uvazovani zavislosti parametrov plynu na jeho hustote. Znizenim vstupného tlaku na
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2 Pa bolo pozorované uplné odchylenie klasickych modelov prudenia. V tomto pripade
uz aj vlastny predstaveny model vykazoval urc¢ité odchylky, ktoré boli sposobené
odchylkami pri vypocte teploty plynu, kde za oblastou maximalnej expanzie dochadzalo
Kk spdatnému znizovaniu rychlosti vplyvom teploty. Pre ilustraciu bol vytvoreny zaklad
hybridného modelu, ktory kombinoval pradenie kontinua s prechodom do volného
pohybu castic v zavislosti na hodnote Knudsenovho ¢isla. S tymto modelom bolo mozné
sa bliz§ie priblizit k referencnym hodnotam. Optimalizéciou tohto modelu by bolo mozné
popisat’ vSetky rezimy pradenia.

Druha simulacia sa zaoberala pridenim plynu v diferencidlne cerpanej komore
(Kapitola 6.4). Znovu boli uskuto¢nené porovnania zakladnych modelov, kde znovu
nedochadzalo k vyraznym odchylkam. Hlavny nedostatok Standardnych modelov bol
V popise prudenia z diferencidlne ¢erpanej komory do oblasti vysokého vakua. V tomto
pripade Knudsenovo ¢islo vypocitané vlastnym modelom bolo mierne nadhodnotené ¢im
vznikali ur€it¢ odchylky vo vysledkoch. Vyhodou vlastného modelu bola mozZnost’
vypoctu rychlosti v nizkych tlakoch. Hlavnym rozdielom medzi vypocitanymi
a referenénymi hodnotami bol minimalny pokles teploty z prechodu z oblasti 40 Pa do
oblasti s 0 Pa, ¢o znovu znaci potrebu detailnejs$ej definicie prestupu tepla v nizkom tlaku.

Popis pohybu relativistickych nabitych ¢astic. Bola predstavend uprava zakladného
vstaveného modelu popisujiceho pohyb pevnych castic v tekutine. Tento model bol
rozsireny o popis pohybu Castic vo vakuu a popis vplyvu elektromagnetického pola na
nabité castice. Pri relativistickych rychlostiach castic dochadzalo k odchylkam
vypocitanych rychlosti od teoretickych hodnét. Tieto rozdiely boli sposobené presnostou
vypoctovych algoritmov, v pripade, ze dochadzalo ku velkej zmene rychlosti na malych
vzdialenostiach. Pre spravny popis relativisticky pohybujtcich sa ¢astic bola uskuto¢nena
uprava definicie rychlosti na relativnu rychlost’ vztiahnuta k rychlosti svetla (Kapitola
7.1.1). Tymto spésobom boli znizené hodnoty, s ktorymi musel vypoctovy algoritmus
uvazovat’. Predstaveny model bol vyuzity na popis zakladnych spdsobov usmeriiovania
elektronového zviazku pomocou elektrického a magnetického pola. Bola uskuto¢nena
analyza akceleracnej a deceleracnej imerznej SoSovky. Bolo overené, Ze zjednoduSené
rovnice pre vypocet ohniskovej vzdialenosti je mozné pouzit' iba V pripade, Ze
vzdialenost’ medzi elektrodami je ovela vacsia ako ich hrabka. V opacnom pripade je
potrebné uskuto¢nit’ simulacie celej geometrie (Kapitola 7.3.1). Dalej bola predstavena
simulacia troj-elektrodového systému, ktory je schopny pomocou elektrického pola
usmernit’ zvdzok nabitych Castic bezo zmeny ich energie. V zavislosti na pracovnom
rezime definovanom pomocou privedené¢ho napétia na strednu elektrédu bolo mozné
pozorovat’ rdznu efektivitu usmerniovania zvéizku.

Nasledne bola analyzovana trajektoria nabitych Castic vychadzajucich z bodového
zdroja Vv konstantnom magnetickom poli. Vysledky ziskané z numerickych simulacii
zodpovedali teoretickym predpokladom. V druhej casti bola uskutocnend analyza
usmeriiovania elektronového zvédzku s vyuzitim elektromagnetickej cievky ako
zakladného stavebného prvku elektronovej optiky (Kapitola 7.3.3).

Posledna cast’ sa venovala popisu elektromagnetického pola generovaného pohybom
nabitych castic. Priamy vypocet pomocou Biot-Savartovho zakona je vhodny iba pre
analyzu malého poctu castic zdovodu jeho vypoctovej narocnosti. Vypocet
elektromagnetického pola bol uskutocneny na zéklade ich makroskopickej koncentracie
Castic a rychlosti.
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Popis interakcie nabitych castic s plynnym prostredim. Bol uskuto¢neny popis
interakcii na zdklade kontinudlne posobiacich sil, ktoré upravuju iba energiu Castic
a stochastickych zrazok, ktoré mézu zmenit ako smer Castice tak aj jej energiu. Na
zaklade popisanych metod bol vytvoreny vlastny stochasticky model, ktory bol schopny
modelovat’ ako elastické tak aj neelastické zradzky. Elastické zrazky sa vyznacovali
velkymi rozptylovymi uhlami, zatial’ ¢o rozptylovy uhol pri neelastickych zrazkach bol
menej ako jeden stupen. Pravdepodobnost’ zrazok v stochastickom modeli bola urcena na
zaklade pomeru ich zrazkovych prierezov. V tomto pripade bola zavislost’ zrazkovych
prierezov na energii ¢astic definovand pomocou analytickych vzorcov. Typ zrazky bol
definovany na zaklade zrazkovych prierezov roznych typov interakcii. V pripade vysoko
energetickych elektronov dochadzalo k vysokej prevahe ionizaénych a excita¢nych
zrazok nad elastickymi, vplyvom ktorych dochadzalo iba k minimalnemu rozptylu
zvazku. Pre lepSie zobrazenie rozdielu rozptylovych uhlov, bol elasticky rozptyl
sledovany samostatne. Porovnanim hodndt ziskanych znumerickych simulécii
a teoretickej definicie polomeru rozptylu zviazku bola zistena dobra zhoda (Kapitola 8.2).

Tvorba multi-fyzikalneho modelu elektréonového mikroskopu. Spojenim vsetkych
predstavenych modelov bol vytvoreny multi-fyzikalny model elektronového mikroskopu,
v ktorom bolo sledované generovanie elektronov z termoemisného zdroja, ich nasledné
usmeriiovanie pomocou dvoch elektromagnetickych SoSoviek, prudenie plynu
v diferencialne Cerpanej komore a ukazke interakcie elektronov so vzorkou (Kapitola 9).
Samostatnd pozornost bola nasledne venovana rozptylu elektronov pri prechode
z vysokého vakua elektronovej optiky cez diferencialne Cerpani komoru do komory
vzorky. V oblasti vysokého vakua nedochadzalo ku Ziadnemu rozptylu zvézku, pri
prechode do diferencidlne ¢erpanej komory bolo uZ mozné pozorovat’ urcity rozptyl,
ktory sa nasledne zvyraznil v komore vzorky. Pre ilustraciu bola uskuto¢nena aj analyza
pohybu nizko energetickych elektronov, ktoré mali byt pritahované zjednodusenym
detektorom. Vplyvom vysokého tlaku a velkej vzdialenosti tieto nizko energetické
elektrony boli vyrazne rozptyl'ované. Predstaveny model elektronového mikroskopu
ukazal moznost’ sti¢asné¢ho sledovania vSetkych oblasti fyziky.

Doporuceny d’al$i vyskum. Nakol’ko sa dizerta¢na praca zaoberala popisom réznych
oblasti, je mozné definovat viaceré perspektivne smery d’alSieho vyskumu, v ktorych je
mozné sa zamerat’ na teoreticky popis sledovanych javov ako aj na prakticku aplikéciu
predstavenych modelov.

V oblasti popisu zriedeného prudenia plynu by bolo mozné rozsirit’ Navier-Stokesove
rovnice o difuzny ¢len, ktory uvazuje transport latky pomocou diftizie pri vysokych
gradientoch hustoty alebo teploty. Touto upravou by sa d’alej mohla zvysit' presnost’
modelu pri ponechani zékladu Navier-Stokesovych rovnic. Dalim smerom vyskumu by
mohli byt aj hybridné modely, ktoré obojstranne spajaju Navier-Stokesove rovnice
S pohybovymi rovnicami Castic, ktoré by uvazovali aj stochastické zrazky medzi nimi.
Tieto modely by mohli byt vyuzité na detailny popis vSetkych rezimov pradenia, kde by
mohli byt sucasne vyuzité vyhody metdéd kontinua v oblasti vysokého tlaku a vyhod
stochastickych metod v oblasti nizkych tlakov.

Zaujimavou oblastou moéze byt taktiez sledovanie elektromagnetického pola
nabitych Castic, ktoré modze indukovat’ magnetické pole pri prechode clonkami. Toto
magnetické pole moze nasledne ovplyviiovat trajektoriu dalSich prechadzajticich
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nabitych Castic, ¢cim mdze byt’ ovplyvnena funkcia detektorov, ktoré vyuzivaju mriezkové
elektrody.

Dalsi vyskum moze byt taktiez venovany detailnému popisu interakcie nabitych
Castic s plynnym aj pevnym prostredim. Zameranim sa na presny popis typu interakcie
a generovaného signdlu by bolo mozné dosiahnut’ presnejSieho popisu ovplyviiovania
elektronového zviazku, Co by viedlo k presnejsSim simulédcidam atym padom aj ku
presnejSiemu navrhu environmentalnych elektronovych mikroskopov a ich detektorov.

Vseobecne by sa d’alsi vyvoj prace mal zamerat’ na detailné porovnanie numerickych
vysledkov ziskanych pomocou predstavenych modelov s vlastnymi experimentami, na
zaklade ktorych by bolo mozné uskutoc¢nit’ ipravy parametrov modelov. Tento model by
nasledne mohol byt vyuzity na presnej$i navrh environmentdlnych elektréonovych
mikroskopov, kde by bolo mozné sucasne sledovat’ interakcie medzi jednotlivymi
oblastami fyziky.
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