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Abstract
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Uvod

Téma diplomové prace ,,Pocitacové modelovani ve fyzice plazmatu®“ jsem si
vybral, jelikozZ mé od utlého mladi fascinuje vyuziti pocitacové techniky v praxi. Cilem
prace je shrnout zékladni poznatky o pocitacové fyzice a jeji vyuziti ve fyzice plazmatu.

Pocitaova fyzika je pomérné Siroky védni obor, ktery se zabyva pocitaCovym
modelovanim, pocitatovou grafikou a vizualizaci, zpracovanim obrazu, zpracovanim
dat a integralnimi transformacemi. Z téchto oblasti ma v pocitacové fyzice vysadni
postaveni pocitacové modelovani. Je to technika pouzivana fyziky raznych specializaci
nejCasteji, protoze jim poskytuje Casto neocenitelnou pomoc pii experimentalnim i
teoretickém studiu nejriznéjsich fyzikalnich jeva a procest.

Vmé praci se nejprve zaméfim na lehkou historickou exkurzi do vyvoje
pocitacové fyziky. V nasledujicich kapitolach se budu vénovat nejpodstatnéjsim dosud
ziskanym poznatkim, tykajicim se pocitacového modelovani fyziky plazmatu. Nejprve
shrnu modelovaci techniky, a pak se zaméfim na jejich uplatnéni v realnych
problémech a nezapomenu zhodnotit jejich jednotlivé vyhody, ¢i problémy, se kterymi

se muzeme setkat.



1 Plazma

Plazma je kvazineutralni soubor ¢astic s volnymi nosic¢i nabojt, ktery vykazuje
kolektivni chovéni [5]. Zakladnim problémem je, jak na plazma nahlizet. Plazma se
muze chovat jako tekutina, nebo jako soubor jednotlivych ¢astic. Zalezi, které vlastnosti
v daném okamziku pfevlddnou, je to podobné jako u svétla. Plazma oznacujeme

za Ctvrté skupenstvi hmoty.

1.1 Fyzikalni pohled na plazma aneb co povaZujeme za plazma

Podivejme se na to, pro¢ se plazma v pozemskych podminkach nevyskytuje tak
Casto. Divod vyplyvé ze Sahovy rovnice [9], udavajici stupeii ionizace plynu v tepelné
rovnovaze:
3
n T? U.
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g i
kde n; - hustota iontl a n, - hustota neutralnich ¢astic, U; - ionizacni potencial plynu,
T - teplota. V naSich pozemskych podminkach (napt. v pokoji) se ukazuje, ze tento
pomér mé hodnotu 107'%? [9]. S ristem teploty se automaticky nezaéne zvySovat stupeii
ionizace. VSe se zacne ménit v momenté, kdy U; za¢ne byt porovnatelné s k7. Diky
tomu pomér roste velmi rychle, hustota iontd (nm;) prevysi hustotu neutralnich
Castic (ng) a plazma se stavd pln€ ionizované, proto se plazma snize vyskytuje
v oblastech s velmi vysokou teplotou.

V neutralnim plynu se Castice pohybuje nerusen¢ az do srazky s jinou castici,
pokud na ni neplisobi pole. Ukazuje se, Ze nejen srazky rozhoduji o pohybu ¢astic. Ty
pii svém pohybu vytvaieji mistni prostorovy naboj s pozitivni, ¢i negativni vodivosti a
to ma za nasledek vznik elektrickych poli. Elektrické pole méa velky dosah, a proto

ovlivituje pohyb castic i na hodné vzdalenych mistech.

Zakladni vlastnosti plazmatu je schopnost odstinit elektrické pole. Tato vlastnost
je znama jako debyeovské stinéni a je charakterizovana veli¢inou Debyova délka,
pro kterou plati vztah:

1
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Je-1i rozmér systému L, tak podminky kvazineutrality, tedy toho, Ze n; je pfiblizn€ rovno

ng, pokud nastane rovnost elektromagnetické sily vymizeji, je:
L>>A,. (1.3)

Aby mél vyraz pro potencial smysl, musi byt ve stinici vrstvé dostatek Castic, a to ndm

zajisti podminka pro pocet ¢astic v tzv. debyeovské vrstve:
4
ND:ngﬂﬂD >> 1, (1.4)

Z téchto uvah stanovme podminky, abychom ionizovany plyn mohli nazvat plazmatem:

L>> A, (1.5)
Ny>>1, (1.6)
oT>1, (1.7)

kde prvni dvé podminky vyplyvaji z uvah uvedenych vysSe. Rovnice 1.7 oznacuje
posledni podminku, kde @ je frekvence klasickych oscilaci a T je stfedni doba mezi
srazkami. Ukazuje se, Ze diky ostré nerovnosti je ionizovany plyn vice ovlivnén

ptuisobenim elektromagnetickych sil, nez sraZkami samotnymi.

Plazma ma mnoho rtiznych podob, které sice spliiuji 1 kritéria plazmatu, ale
piesto se lisi natolik, ze vyzaduji odliSné zpusoby studia. Zakladni d€leni plazmatu

pirevezmeme z odborné literatury [5].

Podle miry ionizace d€lime plazma na slabé ionizované a siln¢ ionizovang.
Ve slab¢ ionizovaném plazmatu je koncentrace nabitych castic o n€kolik fadl mensi,
nez koncentrace neutrdlnich castic. Nabité Castice se srazi s neutralnimi casticemi.
V silné ionizovaném plazmatu se naopak koncentrace neutralnich castic blizi nule. Zde
jsou dominantni interakce mezi nabitymi casticemi. Toto déleni mé velky fyzikalni
vyznam. Srazky nabitych ¢astic s neutrdlnimi ¢asticemi ve slabé ionizovaném plazmatu
jsou dané silami, které maji velmi kratky dosah. Nabité Castice v siln€¢ ionizovaném
plazmatu na sebe ptisobi Coulombovou silou, a ta miiZze pisobit i na dalku. Diky tomu
se vlastnosti slab¢ a siln€ ionizovaného plazmatu vyrazné lisi.

S vysokoteplotnim plazmatem se setkdvame v kosmu, v laboratornich

podminkach a mezi néj patii 1 plazma vytvofené v dusledku termonuklearni fize.

Ukéazkou nizkoteplotniho plazmatu je naptiklad doutnavy vyboj.



Vlastnosti plazmatu jsou ovlivnény celou fadou parametrii. Jednim z nich,
ziejmée nejvyraznéjsim, je vliv tlaku. ZvySovani tlaku ovliviiuje celou fadu parametri,
naptiklad: stupen ionizace s rostoucim tlakem vétSinou klesd, objemova koncentrace
nabitych castic s tlakem obvykle roste, protoze roste vyrazné celkova koncentrace
castic. Rostouci tlak vétSinou zapfic¢ini zménu v poméru koncentraci jednotlivych
slozek. Stim uzce souvisi zména v zastoupeni jednotlivych srazkovych procest.
Vétsinou dochéazi ke zvySovani primérného poctu srazek v objemu. Ukazuje se, ze
rostouci pocet srazek predstavuje velkou Casovou naro¢nost pii zpracovani modelu
pomoci vypocetni techniky, proto se v poc¢itatovém modelu snazime mit tlak na nizsich
hodnotach, pokud to situace umoziiuje. V realnych procesech se snazime mit co
nejvyssi tlak, abychom mohli pracovat pii atmosférickém vyboji, protoze je to
ekonomicky vyhodnéjsi a nemusime potizovat dalS§i podplrna zafizeni, naptiklad
Cerpadla.

Dal§im vyznamnym parametrem, ktery ovliviiuje chovani plazmatu je jeho
teplota. Podle teploty se plazma jen velmi tézko déli, protoze teplota uvnitt plazmatu
neni vSude stejna a redln¢ ma i nckolik teplot najednou. Obvykle délime plazma
na izotermické a na neizotermické. U izotermického plazmatu maji ionty a elektrony
shodnou teplotu (plati 1 pro energii), u neizotermického plazmatu maji elektrony
vyrazné vyssi teplotu a i energii. Kazda slozka plazmatu (elektrony, riizné druhy iontt a
neutrdly) miize mit vlastni energetické rozdéleni, kterému odpovida ptislusna teplota.
Pticinou je ptilis mala frekvence srazek mezi ¢asticemi rtizného druhu, kterd nestaci
k dosazeni celkové tepelné rovnovahy. Teploty raznych slozek plazmatu se mohou
lisit1 o nékolik fadi. S timto jevem se Casto setkdvame v nizkoteplotnim plazmatu,
které je slabé ionizované. Velmi cCasto pracujeme s nizkoteplotnim plazmatem,
ve kterém je teplota iontl a neutrdlnich ¢astic pfiblizné stejna 300 K (pokojova teplota),

zatimco teplota elektronii je 23 000 K.

1.2 Tekutinovy pohled na plazma

Plazmatem ve fyzice oznacujeme Ctvrté skupenstvi hmoty, ve kterém se latka
muze za ur¢itych podminek vyskytovat, a to nejen v laboratofi, ale 1 v bézné ptirodé. A¢
s podivem, vétSina hmoty ve vesmiru se nachéazi v plazmatickém stavu. Podle n¢kterych
odhadt je to vice nez 99 %. Nitra i atmosféry hvézd jsou ve formé plazmatu, jak je
patrné z obrazku 1.1. Na Zemi je vyskyt plazmatu pomérné vziacny. VétSinou je

omezen na polarni zafi, uder blesku, vyboj obloukové lampy, svétlo ve vybojkach a
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neonovych reklamach. ZjednoduSenég feceno, plazma je elektricky vodivy plyn, v némz
jsou atomy, elektrony, ionty, pfipadné molekuly. Atomy se mohou nachézet v zakladni
form¢, nebo mohou byt 1 excitované [5]. Ukazuje se, ze tato formulace neni vibec
piesna a je lehce zavadéjici, protoze v kazdém plynu se vyskytuji ionizované ¢astice, a
tudiz je do jist¢ miry ionizovan. Navic nositeli zaporného naboje nemusi byt pouze
elektrony, ale i zaporné ionty. Presnd definice fikd, ze plazma je kvazineutralni plyn
nabitych a neutralnich ¢astic v rtizném kvantovém stavu, ktery vykazuje kolektivni
chovani [11]. V této definici se vyskytuji dva zasadni pojmy. Je to jednak pojem
kolektivni chovani a kvazineutralni.

Pojem kolektivni chovani je tizce spjat s vyskytem a pohybem nabitych castic
v plazmatu. Pfi pohybu nabitych ¢astic mohou v plazmatu vznikat mista s rozdilnou
lokélni koncentraci kladného a zaporné¢ho ndboje. Piimym dusledkem existence téchto
naboji je vznik elektrickych poli, ktera ovliviiuji pohyb ostatnich nabitych c¢astic
nachazejicich se 1 na vzdaleném misté. Je znamo, Ze elektrické pole plisobi na nabité
castice Coloumbovskou silou. Diky ni dochédzi k ovliviiovani pohybu i vzdéalené
nabitych Castic. Je tedy vidét, Ze pod pojmem kolektivniho chovani rozumime pohyby
Castic v plazmatu, které nejsou ovliviiovany pouze podminkami v jejich blizkém okoli,

ale jejichz pohyb je rovnéz ovliviiovan stavem plazmatu ve vzdalenych oblastech.

Plazma povazujeme za kvazineutralni plati-li, Ze koncentrace kladnych a

zapornych nositell elektrického naboje je piiblizné stejna.

Obrazek 1.1: Pozistatky po explozi supernovy v Plachtach [15].
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1.3 Metody diagnostiky plazmatu

Nejvice nas bude zajimat, jaké mame moznosti pii detekovani piitomnosti
plazmatu. Existuji dvé zékladni skupiny vlastnosti (parametry) plazmatu, které nam
ovlivni dal$i diagnostiku plazmatu [2]:

O Vngjsi parametry — ovliviiuji vlastnosti plazmatu zvenku. Mezi nejvyznamnéjsi
parametry patii: tlak, vlhkost, driftova rychlost castic, intenzita elektrického, ¢i
magnetického pole. Obecné miizeme fici, ze tyto parametry ovliviiuji plazma jako
celek.

Q Vnitini parametry — ovliviiuji vlastnosti plazmatu uvnitf. Radime sem nasledujici
parametry: koncentrace jednoho druhu ¢astic, jejich teplota, rychlost. Dale nés
zajima napi. stfedni srazkova frekvence. Pochopitelné¢ téchto parametrii jsou

desitky.

Metody diagnostiky plazmatu se déli podle riznych kritérii, naptiklad podle toho

jakym zptisobem data ziskavame [1, 2].

1.3.1 Metoda sondova

Sondové metody jsou témi nejstarSimi, které se k diagnostice plazmatu
pouzivaji. Patfi mezi nejjednodussi a nejvice pouzivanou metodu diagnostiky plazmatu.
Do plazmatu vlozime sondu. Prakticky se jedna o vodi¢, ¢i soustavu vodicu, které maji
elektrické predpéti. Problém této metody je, ze sondu musime vlozit do plazmatu. Tato
sonda nam plazma ovlivni, a to v praxi znamena, ze bude dulezitd velikost sondy, jeji
tvar a materidl, ze kterého je zhotovena. Vysledkem méfeni byvaji prevazné
voltampérové charakteristiky, které musime spravné interpretovat a velmi casto
korigovat. Ve vétsiné pripadech se stava, ze se diky tomu zmeéni nékteré vnitini
parametry plazmatu, a proto je chyba metody zna¢na. K nejvétSimu ovlivnéni dochazi
v okoli sondy. Jak jiz bylo zminéno, sonda ovliviluje plazma tim, ze v okoli sondy
,»vysava®“ elektricky naboj, dale dochdzi k fotoemisi elektronti zjejiho povrchu a
vznikaji v plazmatu nehomogenni oblasti. Mizeme se setkat i s dal§imi ovlivnénimi.
Pokud vezmeme Cisté plazma a vlozime do néj metalickou sondu, ze které se rozprasuji
jednotlivé skupiny atomit, dochazi k tomu, ze plazma obsahuje prachové Castice. Aby
nam sonda naruSila zkoumané plazma co nejméné, musime volit vhodné (nejlépe
jednoduché) tvary sondy. Ukdzeme si praktické pouziti a ziskané vysledky z jednoho

typu sond.
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V praxi je vyhodné ziskané experimentalni charakteristiky porovnat s vysledky
pocitacovych simulaci. Redln¢ se musi tyto experimentdlni hodnoty porovnat
s nasimulovanymi hodnotami, které provadime za pomoci pocitacové fyziky. Na MFF

UK v Praze se sondova méteni vyuzivaji zejména v experimentech FALP (Flowing

Afterglow Langmuir Probe). Ukéazkovy vystup zexperimentu je zobrazen
na obrazku 1.2.

sondovy proud (A

Obrazek 1.2: Ukazka méteni plazmatickych parametrit sondou

na ptikladu FALP [16].

Jednda se o graf, ktery fyzikim umoziuje se dozvédét o plazmatu dalsi

informace. Z grafu lze ziskat zavislost proudu na napéti v libovolném ¢asovém tseku.

1.3.2 Vysokofrekvenéni (mikrovinné) metody
Vysokofrekvencni metody dé€lime na aktivni a pasivni.

O Aktivni metody — vystavuji plazma vysokofrekvenénimu poli. Jsou zalozeny
na méfeni zmén konstanty Sifeni (Utlumu 1 faze) po prachodu viny plazmatem.
Z téchto zmén je mozné urCovat riizné parametry, napiiklad koncentraci. Plazma
jakozto vodivé prostiedi vede vysokofrekvenéni signal. V disledku vlastnosti
plazmatu existuje tzv. plazmaticka frekvence. Hodnota plazmatické frekvence je

uzce spjata s koncentraci ¢astic v plazmatu, a to nepfimou tmeérou. Tohoto efektu
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muzeme vyuzit napiiklad tehdy, existuji-li v plazmatu vedle sebe oblasti o riznych
koncentracich — od mist s nadkritickou koncentraci se dopadajici mikroviny
odrazi,a my ziskdme tzv. ,stroboskopicky obrazek“. Pokud se dopadajici
vysokofrekvenéni elektromagneticka vina od plazmatu neodrazi a zacne jim
prochazet, dochazi k jejimu zeslabovani s rostouci drdhou urazenou v plazmatu.
Parametr, ktery udavad zmenSovani elektrické, resp. magnetické slozky viny podél
drahy, oznaCujeme y a nazyvame jej konstanta Sifeni. V praxi si jej predstavme jako
komplexni cislo, jehoz realnd slozka je tvofena utlumem, ktery predstavuje zménu
amplitudy, zatimco imaginarni slozka se méni s fazi.

O Pasivni metoda — spociva v detekci a zkoumani mikrovinného zafeni vydavaného
plazmatem v duasledku urychleni elektront v poli atomt ¢i iontd. V plazmatu navic
detekujeme tzv. Sumovy proud zplsobeny ndhodnym pohybem elektronil, coz
zpusobime jejich urychlenim. Zméfime-li tento proud, mizeme urcit i Sumovou

teplotu, kterou za urcitych predpokladl, povazujeme za teplotu elektronovou.

Srovndme-li Cetnost pouziti této metody a metody sondové, ukazuje se, ze
metoda sondova se pouziva Castéji k urceni teploty elektronti, protoze je celkové méné

naro¢na.

1.3.3 Optické metody

Optické metody mohou fungovat jak v aktivni podobé¢, kdy plazma z vnéjsku
ozafujeme optickym pasmem a pozorujeme vzajemné srazky, tak 1 v pasivni
formé, kterd spoCivd v analyze a vyhodnoceni spektra detekovaného z plazmatu.
Nejrozsitenéj$i metoda je optické emisni spektroskopie, ktera je zaloZzend na detekci a
analyze zafeni emitovaného excitovanymi ¢asticemi v plazmatu. Ptikladem jejiho uziti
je urCovani vibracnich a rotacnich teplot na zdklad¢ zmeétfené intenzity emitované¢ho
zéafeni. Rota¢ni teplota ma navic velky vyznam proto, ze se jeji hodnotou aproximuje
hodnota teploty neutralnich castic, kterd ma zéasadni vliv na procesy probihajici

v plazmatu.

Optické metody obecné patii k hlavnim diagnostickym metodam pro doutnavy
vyboj. Jeji ptrednosti je, Ze pouze minimalné ovliviluje zkoumané plazma. Optickych

metod je cela fada a jejich detailni charakteristika je uvedena v [16].
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1.4 Vyuziti vypocetni techniky v plazmatu

Ukazuje se, Ze soucasnd vypocetni technika nam poskytuje cenné informace
experimentalnich dat, vysledky pocitatového modelovani, zpracovani digitalniho
obrazu. Tyto technické prostfedky jsou diky tomu, Ze dneSni vykon, zejména stolnich
pocitacl, je na jiné dimenzionalni Grovni nez pied 10 lety. K tomu pochopitelné
pfispivaji inovativni poznatky v oblasti technologie tenkych vrstev a fyziky plazmatu,
pomoci kterého miizeme tyto specidlni vrstvy oddé€lovat a vytvafet tak vykonné
pocitacové komponenty.

Nejvétsim paradoxem zUstava, Ze ve form¢ plazmatu se nachazi pfevazna cast
vesmirné hmoty, a proto ji také pozorujeme a zkoumame. V naSich pozemskych
podminkach se setkdvame s plazmatem vytvofenym piirodni cestou zcela vyjimecné.
Mezi nejznaméjsi prirodni plazma patii blesky, polarni zate. Ukazuje se, ze ¢lovek je
velmi hloubavy a vynalézavy. Diky tomu dokéazal vytvofit plazma nejprve
v laboratornich podminkach. V soucasné dobé se s nim bézné setkdvame v zatrivkach,
v plazmovych obrazovkach, v automobilovém primyslu a v mnohych dalSich
modernich oblastech. Ptfes prudky rozvoj této oblasti, nejsme schopni odpovédét
na velké mnozstvi otazek fyziky plazmatu. Velkym pomocnikem v této oblasti se ndm
v poslednim desetileti stala pocitacova fyzika. Mizeme s ni ovéfovat nové teoretické
poznatky a vysledky ziskané teorii je mozno porovnavat s experimentalné namétrenymi

daty. To umoziuje rozvoj dalSich teorii a nalézani odpovédi na nekteré otazky.

Modelovanim redlného experimentu na pocitaci ziskdvame konkrétni
predstavu o d¢jich, ke kterym v prabéhu experimentu dochéazi. Velké uplatnéni nachézi
vyuziti metod pocitatové fyziky v technické praxi. Ukazuje se, ze diky tomu miiZzou
firmy a vlastné celd spolec¢nost uSetfit velkou ¢ast finan¢nich prosttedkd. V neposledni
fad¢ bychom nem¢li opomenout, Ze diky tomu nemusime kazdy experiment laboratorné
testovat, dochazi k uspote nekterych vzacnych latek, laboratornich zatizeni a 1 k ispote

lidskych zdroju.
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1.5 Vyuziti pocitacové fyziky pri simulacich plazmatu za pritomnosti
magnetického pole
Pocitaova fyzika nachéazi uplatnéni i pfi simulacich v plazmatu za pfitomnosti
magnetického pole jako je tomu napiiklad v meziplanetarnim prostoru, u zkoumani
slunecni aktivity, v projektu ITER. VétSinou se jedna o oblasti, kde nejsme schopni
dopiedu odhadnout, jak se dany fyzikalni problém bude doptedu odvijet. Velmi dobie
se uplatiiuje v oboru zvaném magnetohydrodynamika. Podividme se na tento obor

podrobnéji.

1.5.1 Magnetohydrodynamika

Magnetohydrodynamika je nauka o chovani vodivé tekutiny (kapaliny nebo
plazmatu) v magnetickém poli. Vzajemny pohyb vodivé tekutiny a magnetického pole
indukuje elektrické pole a proudy. Elektrické proudy budi ve svém okoli magnetické
pole, ¢imz je zpétné ovliviiovan pohyb vodivé tekutiny. Jedna se o komplikovanou
interakci vodivé tekutiny s elektromagnetickym polem. Vyskytuji se zde siln€ nelineérni
jevy a vzijemné piremény magnetické, mechanické a tepelné energie. Pocate¢nim
mechanismem pfemén muze byt silné elektrické pole vytvaiené elektrickymi vyboji a
silné magnetické pole. Prvni zafatky magnetohydrodynamiky byly spojeny
s experimenty provadénymi se rtuti. Ve dvacatych az padesatych letech se zacal tento
obor zabyvat feSenim kosmickych jevl, problémi zemského jadra, Slunce, hvézd a
plazmatu v mezihvézdném prostoru. V pozd¢jsim obdobi dochazelo k rozvoji
laboratornich vyzkumt, zejména pii udrzeni plazmatu magnetickym polem pro fizenou

jadernou fuzi.

Galaktické plazma, nitro hvézd, laserové a pinové plazma s vysokou hustotou
energie spojuje tada analogii i pies obrovské rozdily desitek tadi v prostorovych a
casovych dimenzich. V kosmu jsou zdrojem energetickych promén magneticka pole a
v laboratornim prostiedi silna elektricka pole nebo intenzivni elektromagneticka zateni

vykonnych lasert.

Magnetohydrodynamika umoziuje hlubsi pochopeni souvislosti ve vesmiru a
jevl, spojenych s vysokou koncentraci energie v laboratofich, pro studium
rentgenovych zdrojii a jadernou fizi. Magnetické pole je zdrojem formy energie se
silnou samoorganizani schopnosti, kterd se projevuje v magnetohydrodynamickych

turbulencich, v magnetickém dynamu a stabilnich prstencovych strukturach.
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Vpraxi  znalosti  magnetohydrodynamiky  vyuzivdme  pifi  vyrobé
monokrystalickych materidlii, slitin kovll a polovodi¢ii. Pfi procesu ochlazovéani
dochazi ke vzniku pfirozeného proudéni v disledku nerovnomérného teplotniho
pole, coz ma za nasledek nestejnorodé tuhnuti materidlu. Zptsobuje riiznou strukturu
materidlu, pnuti a defekty v dasledku Spatného promichavani jednotlivych komponent
slitin.

Vodivé tekutiny v magnetickém poli jsou vystaveny ucinku externich
magnetickych sil, jez maji stejny charakter jako UC€inek gravitanich sil, ovSem
v libovolném sméru. Tyto externi sily jsou schopny uvést do pohybu tekutinu, ¢i ji
v tomto pohybu udrzovat. Materialy, které pfi svém procesu zpracovani (napi. odlévani)

jsou vystaveny rovnomérnému pohybu, vykazuji rovnomérné rozlozeni teplotnich

poli (obrazek 1.3).
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Obrazek 1.3: Rovnomérné rozlozeni teplotnich poli [19].

Za ptispéni pocitatové fyziky ziskalo toto odvétvi v poslednich letech novou
dynamiku. Nyni je mozné zefektivnit mnohé vyrobni procesy, napi. odlévani odlitkt, a
tim 1 snizit vyrobu nekvalitnich vyrobkl (,,zmetkd*). V kone¢ném disledku tim

dosahneme nemalé uspory.

1.5.2 Zkoumani sluneé¢niho maxima

Slunce se snazime zkoumat jiz nékolik stovek let. Nejvétsi problém tkvi

v tom, Ze nemuzeme navstivit jeho povrch a podrobné prozkoumat fyzikalni jevy, které
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se vném odehravaji. Jednim z procest, ktery dlouhodobé na Slunci zkoumdme je
slune¢ni aktivita. Vime o ni jen zdkladni informace. Nejvice nas v 21. stoleti zajima,
jeji podrobné zmapovani a moznost predpoveédét jeji dalsi vyvoj. Z dosud ziskanych
informaci vime, Ze slunecni aktivita dosahuje svého vrcholu v period¢ jedenacti let.
Bohuzel i béhem této periody se stavd, ze Slunce dosdhne takové slunecni aktivity,
majici negativni vliv na Zemi. Napi. vypadky elektfiny v naSich rozvodnych
elektrickych sitich, druzice na obézné draze jsou doCasné vyrazeny z provozu [3].

Byly vynaloZeny velké prostfedky na zkoumani tohoto jevu. Diky pocitacové
fyzice se podafilo najit alesponi CasteCnou odpovéd’ na tento problém. Pocitaovému
modelu se podaftilo zjistit, Ze béhem jedné periody slunec¢ni aktivity jsou dvé maxima.
Jejich rozdéleni je nasledujici: Nejprve dojde k maximalni slunecni aktivité. K druhému
maximu dojde v rozmezi 16 - 18 mésicti (obrazek 1.4). V praxi se tento poznatek mohl
poprvé naplno uplatnit na pielomu tisicileti. V roce 2000 byla maximalni slunecni

aktivita. Druhého vrcholu bylo dosazeno o 18 mésict pozdéji.

Cycle 23 Sunspot Number Prediction (January 2002)
Euﬂ ' "'_I_"_|—I_'_l'_|_l_|_|'_I — = T 2 3 T T LB T T

S VE—

1998 2000 2002 2004

Obrazek 1.4: Model vyvoje slunecni aktivity na Slunci [3].
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Pfi této modelaci se pfislo na doposud nezndmé problémy doprovazejici slunecni
aktivitu. Slune¢ni skvrny jsou jen jednim z projevl slune¢ni aktivity, kterd je celé fizena
velmi komplikovanym magnetickym polem. Pravé ze stability magnetického pole se
odviji 1 dalsi jevy, které aktivitu Slunce doprovazeji (erupce, protuberance, koronarni

ejekce hmoty).

1.5.3 Meziplanetarni prostredi

Prosttedi vyplnujici prostor v nasi slunec¢ni soustavé je ovliviiovano Sluncem,
nebo spiSe proudem castic, které Slunce vyzatuje (plazma). Hlavnimi parametry, které
nas ovliviiuji jsou teplota plazmatu, hustota vyskytu jednotlivych Castic a rozlozeni
magnetického pole. Jakym zplisobem se plazma pohybuje v meziplanetarnim prostoru

je znazornéno na nasledujicim obrazku 1.5.

Obrazek 1.5: Pohyb plazmatu v meziplanetarnim

prostoru [4].

1.5.4 Projekt ITER

Projekt ITER (International Thermonuclear Experimental Reaktor) je typem
TOKAMAKu (TOroidnaja KAmera a MAgnetnyje Katuski), ktery by mél
vyprodukovat vice energie, neZ je mnozstvi energie potiebné k rozpoutdni a udrzeni
termonuklearni reakce. Jedna se vlastné o prototyp termonukledrniho (fizniho)
reaktoru. Reaktor by mél odpovédet na zakladni otdzky kolem termonukledrni fuze.
Vysledkem projektu by méla byt stavba fuzni elektrarny, a to v horizontu nékolika

desitek let.
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ITER obsahuje soustavu obfich supravodivych elektromagneti chlazenych
tekutym heliem. Sklada se celkem z 18 civek toroidalniho pole o rozmérech 14x9 m
z nichz kazda véazi 290 t. Dale je pouzito 6 civek poloidalniho pole ajeden centralni
solenoid o vaze 840t, o priméru 4 m a vyice 12 m. Rez TOKAMAKem ITER je
znazornén na obrazku 1.6. Dalsi podstatnou soucasti prstence, kde probiha
termonuklearni reakce, je tzv. divertor, coz je zafizeni na dné prstence slouzici
k odCerpavani nabitych ¢€astic unikajicich z magnetického pole. Jedna se
zejména o helium a necistoty zpisobené interakci ¢astic plazmatu se sténami reaktoru.

Jak jiz bylo zminéno, vyuzivé se zde termonuklearni fuze. Pfitom tento proces
muzeme rozdélit do nékolika krokti. Nejprve do prstence umistime nékolik gramut
paliva. Palivo nasledné zahiejeme na teplotu kolem 100 milioni °C. Diky vysoké
teploté se dostanou atomy vodiku k sob& na dostatecné¢ malou vzdalenost a slouci se
na helium se Ctyfmi nukleony. Hlavni Cast energie, vznikla touto reakci, je odndsena
piebytecnymi  neutrony, které nejsou  zachycovany  magnetickou  pasti.
Vysokoenergetické neutrony jsou zachycovany az obalkou reaktoru. Tato obalka je

tvotfena vodou chlazenymi §tity s velkym obsahem beryllia.

Obriazek 1.6: Rez TOKAMAKem ITER, [27].
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V projektu ITER je spousta nezodpovézenych otazek a odpovédi na n€ hleddme
v n¢kolika rovinach, a to v rovin€ experimentalni i teoretické, v ni hraje podstatnou roli
pocitacové modelovani fyziky plazmatu. Diky pocitacovému modelovani ziskame
odpovédi na jim inspirované experimenty sméiujici k fyzikalni interpretaci anomalni
diftize a pin¢-efekti. Dale bychom od pocitacové fyziky chtéli znat odpovédi na otazky
tykajici se stability a rovnovahy plazmatu, pfipadné zdokonalit metody, zabyvajici se

méfenim plazmatu.
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2 Pocitacové modelovani plazmatu

Ve fyzice plazmatu existuje mnoho problémt, které jsou jen stézi jednoduchym
zpusobem feSitelné. Lépe feCeno existuje jen malo problému fesici se jednoduchym
analytickym zpisobem. I pro zdanlivé jednoduchy problém, existuje né€kolik teorii,
které se s uzitim rlznych aproximaci snazi o co mozna nejlepsi popis v oblasti svého
feSeni. Velmi Casto jsou tyto teorie silné omezeny svymi piedpoklady (probihajicimi
procesy, jako naptiklad chemické reakce, je stile zdkladni metodou samoziejmé
experiment. Nejnaro¢néjsi je namétené hodnoty spravné interpretovat. Z tohoto divodu
je velmi dobré dé€lat simulaci provadénych experimentli pomoci vypocetni techniky,
¢imz minimalizujeme nejen naklady na jednotlivd méfeni, ale mizeme tim piedejit
moznym Skodadm. V dalsi fazi se pocitacova fyzika zabyva vyhodnocovanim téchto
udaju.

Je tieba si uvédomit, Ze modelovani plazmatu je soucasti vétSiho celku, kterym
je pocitacova fyzika. V ni se prolina soubor nékolika obori, a to: vypocetni technika,

matematika, fyzika, chemie.

2.1 Zakladni historické milniky pocitacové fyziky

V této kapitolce bychom se stru¢né seznamili s historickymi milniky pocitacové
fyziky. Zamétime se predevsim na 19. a 20. stoleti. V dalSich ¢astech zhodnotime vyvoj
hardware a softwarovych prostiedki, diky nim mizeme efektivné fesit nastalé fyzikalni
problémy. Neopomeneme ani rady pro vybrani vhodného operac¢niho systému, jezZ nam

zrychli feSeni daného problému.

2.1.1 Hardware - Jak to bylo kdysi davno

Nebudu se zabyvat detailni prehistorii vypocetni techniky, i kdyz je velmi
zajimava a poucna. Jiz v ranném stfedovéku byly prvni pokusy o sestrojeni umélych
bytosti. Nemiizeme objektivné rozhodnout, kam piesn¢ datovat sestrojeni prvniho
pocitace. S urCitosti se nejednd o dvacaté stoleti, nebot’ jiz v 19. stoleti se objevuji dvé

vyrazné postavy svéta pocitacll - profesor matematiky Charles Babbage a prvni
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programatorka Augusta Ada Lovelace, po které byl pozdéji pojmenovéan programovaci
jazyk s oznacenim ADA.
Nejvice nas zajimé obdobi 2. svétové valky, kdy vznikd pocitacova fyzika.

Enrico Fermi pracuje na projektu Manhatten, ktery vede k sestrojeni atomové bomby.

2.1.2 Hardware - Koncepce von-Neumanna

Redlny rozvoj vypocetni techniky zacal az v prvni poloviné dvacatého stoleti.
Tehdy se jiz formovaly pojmy, které dnes jiz béZzné pouzivame, jako napftiklad: bit,
byte, pfevodni soustava (dvojkova, desitkovd, osmickova, Sestnactkova). K prilomu
dochazi se vznikem von-Neumannovské koncepce architektury pocitace. Koncepce je
znazornéna na obrazku 2.1. Uvédomujeme si, ze toto schéma neni jediné, které se

do dnesni doby pouziva.

Operacni pameét

Vetupni zarizeni ——=- ALU ——=-| V¥shupni za¥izeni

U [ [
¥

[

== Tokdat
——= Ridici signaily fadice
——= Stavovi hlifeni fadifi

Obrazek 2.1: von Neumannovska koncepce pocitace.

Podle von Neumannovské koncepce 1ze pocitac¢ rozdélit do nekolika zakladnich
blokii: operacni pamét’, vstupni zafizeni, aritmeticko logicka jednotka, fadi¢ a vystupni
zafizeni. AcCkoliv toto schéma neni uplné nejvhodnéji feseno, pouziva se do dnesnich
dnt. Zakladni postaveni mé operacni pamét, do které¢ se ukladaji jak vstupni data
ze vstupniho zafizeni, tak 1 mezivysledky a konecné vysledky, které zobrazi vystupni
zafizeni. Samostatny celek tvoii ALU (aritmeticko logicka jednotka) zajistujici logické
zpracovani informaci a veskeré vypocty, které jsou potiebné k zajisténi provedeni

ptislusného ukolu.

23



Struéné shriime zakladni postup pocitace sestaveného podle von Neumannovské
koncepce. Pred pocatkem vypoctu jsou vstupni data nactena do operacni paméti.
Jednotlivé piikazy jsou posilany do fadice, ktery je nejprve roztiidi podle dulezitosti a
pak nafizuje ostatnim blokiim pocitae, aby vykonaly pfisluSnou c¢innost. Napft:
Zajistujeme tak prezentaci zpracovanych vysledkd (Opera¢ni pamét — Vystupni
zatizeni). Nejvice prace mame se spravnym provedenim aritmeticko logickych operaci
v aritmeticko logické jednotce. Konkrétné operaéni pamét’ posild jednotlivé operandy
do aritmeticko logické jednotky, kterd pak provede ptisluSnou operaci a vrati vysledek
do operac¢ni paméti a do fadi¢e. Diky tomu fadi¢ operativné feSi vzniklé problémy.
Napf. muze byt znova sefazen seznam neprobéhlych operaci. Tento model je pouzivan

do soucasné doby.

2.1.3 Software — vhodny programovaci jazyk

Programovaci jazyk je posloupnost piikazii ve strojovém kdédu. Program
ve strojovém kodu je tvotfen posloupnosti piikazi, které oznamuji fadi¢i pocitace, jakou
operaci ma provést, s jakymi argumenty, co vSechno ma ud¢lat s vysledkem operace
(forma jeji prezentace) a jak mé program pokracovat. Méjme na paméti, ze tyto zakladni
pokyny jsou uvedeny ve dvojkové soustave.

Uvédomme si, ze pro bézné¢ho programatora, natoz pro uzivatele, je strojovy kod
naprosto necitelny a slozity, proto od pocatku vypocetni techniky byla snaha ¢innost
programatorovi maximalné¢ zjednodusit a wulehcit. Jelikoz vytvafeni programu
ve strojovém kodu je mimotadné naro¢né, byly zavedeny programovaci jazyky.

Ptehled pouzivanych programovacich jazyka [1]:

L FORTRAN - v dnesni dobé patii mezi zastaralé, ale stale pouzivané jazyKy.

0 ALGOL - zaklad programovaciho jazyka, ktery byl pozd&ji pfebudovan na jazyk
Pascal.

O PASCAL

ac

O C++

O JAVA

Rozhodnout, ktery jazyk je na fyzikalnich pracovistich vice zastoupen je
prakticky nemozné. V soucasné dob¢ jsou nejcastéji pouzivanymi jazyky: C, C++,

PASCAL, JAVA. Zastoupeni jazyka JAVA v poslednich letech zac¢iné nartstat.
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Z historického hlediska maji pro pocitacovou fyziku nejvétsi vyznam dva
nejdominantngj$i jazyky: jazyk FORTRAN-90/95 a jazyk C, ve kterych je napsano vice
nez 90% vSech programi [1]. Zajimavé je zastoupeni téchto jazyka ve svéte. V USA
pievazuje jazyk C, v Japonsku jazyk FORTRAN a v Evropé je to rovnomérné

rozvrstveno mezi oba dva jazyky.

vvvvvv

optimalizaci vypocetniho vykonu pocitace. Zajistuje dostatecné a vhodné vyuziti
hardwarovych prostfedkii. Navic musi byt dostatecné stabilni na daném operacnim
systému. Ukazuje se, Ze vybrani vhodného jazyka, ve kterém budeme dany problém

fesit neni jednoducha zalezitost.

Kromé¢ téchto klasickych programovacich jazykid velmi c¢asto pouzivame
nafeSeni dil¢ich problémi specializované programovaci baliky, jako jsou

Comsol Multiphysic, Mathlab, Fluent.

2.1.4 Software — vhodny operacni systém

V 60. letech byla veskera obsluha pocitace provadéna pouze z uzivatelské
konzole a vSechny problémy byly feSeny pomoci strojového kédu. V 70. — 80. letech
byl vyvinut jiz zmiflovany programovaci jazyk. S dal$im postupnym rozvojem
vypocetni techniky bylo tfeba zjednodusSit a hlavné zefektivnit praci uzivatele ¢i
programatora, coz vedlo k zavedeni opera¢niho systému. V ném bylo mozné dopiedu
pomoci programovaciho jazyku naprogramovat n€které hodné vyuzivané Cinnosti. To

vedlo k zrychleni prace.

Operacnich systémi existuje celd fada. Uvedu zde pouze tii zakladni platformy:
MS-DOS, UNIX, Microsoft Windows — pouzivaji se v riznych modifikacich. V dne$ni
dobé to mizeme zredukovat na operacni systém Windows (2000, XP), LINUX,
pievzato [1]. Podle mych osobnich zkuSenosti se dnes pomalu zacinaji pouzivat
opera¢ni systémy Windows Vista. Jejich velkou nevyhodou je hardwarova naro¢nost a
stabilita. Jako nejidealnéjsi se jevi pocitacova sestava osazend LINUXEM, protoze
vypocetni ¢as byva az o 20 % krats$i neZ na stanicich osazenych opera¢nim systémem
Windows. Bohuzel idealni operacni systém nemame, proto i LINUX mé fadu nectnosti
a problému. Dulezita je Skalovatelnost klastrii jednotlivych pracovnich stanic, ktera nam
zajiStuje vykon pocitace rostouci linearné s jeho rozsifovanim (se zvySovanim poctu

procesord a operacnich paméti). Efektivnost klastri v LINUXU (pomér dosazeného
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vykonu k instalovanému vykonu) je srovnatelnd s tradiénimi vykonnymi systémy,
jestlize nezahrnuji vice nez pfiblizn€ 32 procesord. Pii zvySujicim se poctu efektivnost
rychle klesa. Pti¢iny nalézdme piedev§im v pomalém spojeni jednotlivych uzli, malém
rozsahu sdilené paméti, spolehlivosti systému, ale také v tom, ze dvoutroviiova pameét
je nevhodna. V LINUXU zatim postraddme kompletni implementacni funkce, které by
dokézaly tyto problémy odstranit. Dale potfebujeme funkce, jez by se dokézaly
vyportadat se specifiky narocnych vypocti. Pfechodné tyto problémy fesime tak, ze bud’
nevyuzijeme celou vypocetni kapacitu, nebo musime pro kazdy konkrétni fyzikalni
problém tuto funkci napsat samostatné, a to je ¢asove i finanéné nakladné. Soucasnost a
hlavné budoucnost bude patfit virtudlnim superpocitaciim, vytvotime je diky propojeni

vice pocitacovych stanic pomoci internetu.

2.1.5 ReZim prace vypocetni techniky

Nedilnou soucasti pfi feSeni fyzikalniho problému bylo rozd¢leni prace uzivatele
a jeji nasledné navazani na vypocetni techniku. Z pramenu [1] a souCasné praxe jsme

sestavili rezimy prace s vypocetni technikou:

0 Samostatny rezim — Uzivatel vyuziva pocita¢ sam pro sebe. Po ukonceni jeho
¢innosti za¢ind pracovat dalsi uzivatel. To je velmi neefektivni, protoze neni vyuzita
vypocetni kapacita pocitace.

O Davkovy rezim — Ve vstupnim zafizeni jsou pfedem pfipravena vstupni data od vice
uzivatell. Samotnou préaci fidi operacni systém, ktery automaticky po dokonceni
prace pro jednoho uzivatele, spusti zpracovani dat pro uzivatele dalSiho. Tim se
vyuzije vzniklych Casovych prostoji, avSak nezajisti to plné vytizeni vypocetni
kapacity pocitace.

O Multitasking (Multiprogramovani) — Do opera¢ni paméti jsou ulozeny vstupni
data (programy) od vice uzivateli majici riznou prioritu (dilezitost). Nejprve zacne
byt zpracovavadn program s nejvysSi prioritou. Po uvolnéni tohoto programu
z procesoru, bude misto n¢j nacten program s druhou nejvyssi prioritou. Jakmile
vSak ptivodni program (s nejvyssi prioritou) pozaduje znovu procesor, tak vzhledem
k jeho nejvyssi priorit¢ pravé zpracovavany program prerusi praci a program

s nejvyssi prioritou pokracuje ve zpracovavani. Tento postup opakujeme nékolikrat.
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V dnes$ni dob¢ se ve velké vétsiné piipadi vyuziva multitasking. Tento rezim
musi podporovat hlavné operacni systém. V pocatcich svého vyvoje s tim mél operacni
systtm Windows zna¢né problémy. Posledni verze opera¢niho systému Windows
multitasking jiz podporuji a na zvySeni jeho spolehlivosti se pracuje. V operacnim
systému LINUX pocitalo se jiz od prvnich vyvojovych kricka s multitaskingem.

Ukazuje se, ze nez se viubec pustime do feSeni fyzikalniho problému pomoci
pocitace, musime vyfeSit spousta problémili nesouvisejicich pfimo s fyzikou, avsak

feSeny problém je na nich zavisly.

2.2 Poéitacové modelovani

Pocitatova fyzika md nékolik desitek smérti. Mezi nejvyznamnéjsi patii
pocitacové modelovani, proto se s nim seznamime. V dal§i casti prace popiSeme
jednotlivé typy modeli. Zamétime se na jejich praktické pouziti.

Reseni fyzikalniho problému pomoci poéitaéového modelovani rozdélime
do nasledujicich kroki [1]:

1) Formulace problému — Pii formulaci problému vyjdeme zjevu, ktery chceme

studovat. Jev musime popsat pomoci pojmi odpovidajici vybrané technice

modelovani.

2) Vytvoreni modelu — Model vytvaiime piimo pro konkrétni studovany jev.
Zachovame propojeni jevu puvodniho a vytvofeného modelu. Mame stéle
na paméti, ze vztah vytvoreného modelu a redlného jevu neni ekvivalentni. Objevuji

se dvé uskali:

O Model (skoro) vzdy studovany jev zjednodusi. Je to z toho diivodu, Ze studovany
jev nezname do patficné hloubky. Druhou mozZnosti je, ze bychom nebyli
schopni studovany jev vyfeSit pomoci vypocetni techniky. Dame si pozor, aby
model nebyl pfili§ zjednoduseny, to by vedlo k nespravnému feSeni, a tim
padem i k nespravnym zévéram z toho vyvozenych. Z tohoto diivodu musime

vysledky modelovéni srovnat s experimentalné naméfenymi daty.

Q Vysledky pocitacového modelovani vypovidaji pouze o pocitacovém modelu a
nemuseji vitbec odpovidat studovanému jevu. Ve vétSin€ pripadech se zapomina
na miru pfesnosti experimentalnich dat, na nichZ je model zalozen. VétSina

uzivateli si neuvédomi, Ze i1 kdyz pocita¢ nam vyhodnoti data v modelu
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s presnosti desitky desetinnych mist, cely model muze byt znehodnocen

nepiesnosti dat na vstupu.

3) ReSeni modelu — Podle techniky feseni modelu, zvolime piisluiné matematické
feSeni. NejCastéji se jedna o feSeni soustav obycejnych ¢i parcialnich diferencialnich
rovnic a ptipadné o dalSi matematické oblasti (napf. statistika).

4) Porovnani vysledkii — Na zavér musime porovnat vysledky modelovani
s experimentalnimi udaji. Snazime se do modelu zabudovat zpétnou vazbu, a to
provedeme nésledujicim zplsobem. Pouzivame nezavisld data, kterd nebyla pfi
formulovani modelu znamé a méla by vyplynout z vysledku modelu sama. Nebude-

li tomu tak, je tfeba znova zformulovat model a cely ho otestovat.

Tento postup neni tfeba brat jako dogma, nicméné je vhodné jej dodrzovat.

Existuji rizné piistupy k pocitacovému modelovani, a to podle charakteristiky
jevu. Lze je rozdélit do nékolika skupin: na metody Casticové, metody spojité a metody

hybridni, které se jesté dale deli.

2.2.1 Casticovy model

cv v

(mikroskopické). Diky tomu muzeme detailné studovat chovani jednotlivych ¢&asti,
ze kterych se sklada. Nejprve si definujme mikroskopickou oblast. Pro plazmu budeme
za mikroskopickou oblast povazovat jednotlivé atomy, ionty nebo elektrony a jejich
chovani budeme podrobné¢ zkoumat. Zatimco u vesmiru (napf. u galaxie) bereme jako

mikroskopickou ¢ast jednotlivé hvézdy.

Nez zacneme testovat chovani modelu musime provést statistické vyhodnoceni
téchto dat, protoze experimentalni fyzik ndm neni schopen poskytnout nékteré dilezité
informace (o poloze a rychlosti vS§ech atomii nebo molekul ve studovaném souboru).
Vzhledem k tomu, jak popisujeme chovani jednotlivych ¢asti studovaného souboru,
rozeznavame nékolik metod:

U Metoda Monte Carlo — je souhrn postupti dovolujicich pomoci mnohonasobnych
nahodnych pokust ziskat feSeni problémi z nejriznéjSich oblasti védy. Vytvoieni
modelu pak znamena zjednoduseni popsaného zkoumaného jevu pomoci konkrétni

nahodné veli¢iny s danym oborem hodnot a rozdé€lenim pravdépodobnosti. Soucasné
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ur¢ime, kterd charakteristika této ndhodné veli€iny obsahuje ndmi hledanou
odpovéd’. Pii pocitacové simulaci metodou Monte Carlo musime ndhodnou veli¢inu
vytvofit na pocitaci, a to provedeme ve dvou krocich. Nejprve nagenerujeme
na pocita¢i ndhodnou veli¢inu s urfitym pevné¢ danym rozdélenim
pravdépodobnosti. Dale podle pozadavki naseho modelu tuto veli¢inu
pretransformujeme v ndmi hledanou nahodnou veli¢inu, kterd ma statisticky

charakter.

U Metoda molekularni dynamiky - Technika pocitacové simulace, kde je Casovy
vyvo] mnoziny interagujicich atomli popsan integraci jejich pohybovych rovnic.
Metoda vychazi ze zakonil klasické mechaniky (pfedev§im z Newtonovych
pohybovych rovnic). Jednd se o deterministickou techniku (rozdil oproti metod¢
Monte Carlo), kdy pocateéni mnozina poloh a rychlosti zcela urcuje nésledny
casovy vyvoj.

QO Hybridni techniky — V téchto postupech budeme kombinovat obé predchozi
techniky dohromady. Snazime se zde wuplatiiovat na ¢asticové trovni

deterministicky a stochasticky popis tak, aby byl vypocet co nejefektivné;si.

2.2.2 Spojity model

Spojité modely jsou druhou skupinou modell, které se pouzivaji pro simulaci
plazmatu. Systém sledujeme z makroskopického hlediska. Na plazma se divame jako
na sm¢s tekutin, které maji urcitou teplotu, tlak, rozlozeni rychlosti proudéni atd. Mezi
témito makroskopickymi veli¢inami plati fyzikalni zdkony naptiklad: zdkon zachovani
energie, hybnosti, naboje, rovnice kontinuity, atd. Matematicky tyto zdkony popisujeme

zpravidla pomoci diferencidlnich rovnic (pfi pouziti ur€itych aproximaci).

2.2.3 Hybridni model

S hybridnim modelem jsme se jiz setkali pfi rozliSovani casticovych metod, kde byl
chapén jako kombinace metody Monte Carlo a metody molekularni dynamiky. Ukazuje
se, ze zde pod pojmem hybridniho modelu rozumime kombinaci modelu ¢asticového
s modelem spojitym. Cilem tohoto spojeni je ziskat co mozna nejptesnéjsi a nejrychlejsi

vysledek naSeho fyzikalniho jevu.
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3 Casticovy model pro FeSeni plazmatu

3.1 Metody modelovani ¢astic v praxi

Zakladni fyzikalni poznatky o ¢astici pohybujici se v elektrickém a
magnetickém poli nam umoziuji pomoci poc¢itacového modelovani vytvofit dostatecné
efektivni algoritmy. Zaméfime se na zdkladni poznatky tykajici se casticového
modelovani [2, 7].

Casticové modely délime do dvou zakladnich skupin na modely
selfkonzistentni a neselfkonzistentni. Tato déleni vychazeji z ptistupu k elektrickému

potencialu.
U Model selfkonzistentni

V modelu musime hodnoty elektrického potencidlu prepocitavat pravidelné mezi
jednotlivymi kroky. Vzhledem k tomu je pocet ¢astic pomérné vysoky, vypocet je velmi
zdlouhavy, neefektivni a vyzaduje pomérné velké hardwarové naroky. V praxi tuto
modelovaci techniku vyuzivdme pouze v piipadech, kde redukujeme dimenzionalitu
systému. Problémem se zabyva ¢lanek [8], ze kterého vyplyva, ze nejdéle trva vypocet
silovych piisobeni. Ukazuje se, Ze pfi vypoctu v jednodimenzionalnim modelu je
zapotiebi 35 % zcelkového vypocetniho cCasu pravé na vypocet pisobeni sil.
Ve dvoudimenziondlnim modelu ptipadne piiblizné¢ 40 % na tento vypocet. Nejvétsi
Casova zatéz je v tfidimenziondlnim piipad€é. Dosahuje hodnot presahujicich hranici
99 % z celkového vypodetniho Gasu. Casové naroky jednotlivych fazi vypoétu jsou

patrné z obrazku 3.1.

100 100 4 100

T ol PN o Move

— Flux
/ Poisson
T ! ! T i
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t [at] t [At] t [At]

Obrizek 3.1: Casové naroky vypoétil jednotlivych modeli [2, 9].
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U Model neselfkonzistentni

Neselfkonzistentni model je vhodny pro piipady, kdy potiebujeme ze znamého
rozlozeni elektrického potencidlu urcit rozdélovaci funkce rychlosti a s ni souvisejici
charakteristiky. Vyhoda této metody spociva v tom, ze miizeme pouzit pouze jeden druh
¢astic, jehoz hledané charakteristiky nas zajimaji. Timto zptisobem v pribéhu vypoctu
nemusime prepocitdvat hodnoty potencidlu, coz vede k vyraznému zkraceni
vypocetniho Casu. V praxi byl tento piistup vyuzit napiiklad v modelu valcové
sondy [10].

Metody délime na stochastické a deterministické podle zvoleného piistupu. Mezi
stochastické metody fadime metodu Monte Carlo. Mezi metody deterministické patii

algoritmy pro feSeni pomoci diferen¢nich schémat.

3.2 Metoda Monte Carlo

Metoda Monte Carlo je obecné simulaéni metoda zaloZzend na teorii
pravdépodobnosti. Princip metody Monte Carlo je popsan napi. v [17]. Pomoci metody
Monte Carlo lze urc¢it pfiblizna fteSeni celé ftady jak stochastickych, tak 1
deterministickych problémtl. Ve fyzice plazmatu metodu Monte Carlo pouZzivame
pro feseni naptiklad Boltzmannovy rovnice, kterd umoziuje ziskat rozdélovaci funkci
rychlosti elektroni s minimdlnimi aproximacemi 1 v pfipadé, kdy je teSeni
Boltzmannovy rovnice pfili§ naro¢né.

Metodou Monte Carlo byl simulovan transport elektroni v mikrovlnném poli.
Ziskané vysledky byly pouzity pro srovnani s vysledky feSeni Boltzmannovy rovnice.
Metodou Monte Carlo feSime problém transportu ionti a elektronli numerickou
simulaci pohybu velkého poctu castic s uvdzenim srazkovych procest, které jsou
zavedeny generovanim nadhodnych ¢isel s pozadovanym rozdélenim.

Myslenku pouziti ndhodnych ¢isel pro vypocet deterministickych veliin poprvé
pouzil Buffon v 17. stoleti, ddle tyto myslenky rozsifovali John von Neumann a Ulam.
Ti je pouzivali k vicerozmérné integraci a vypocCtu inverzni matice.

Posledné jmenovany autor navrhl termin Monte Carlo simulace. Pozdé&ji
Metropolis a dalsi aplikovali metodu Monte Carlo na feSeni stavovych rovnic stlatené
tekutiny. Nejrannéj$i pouziti metody Monte Carlo je piipad transportu nabitych Castic a
tim se zabyvali Itoha, Mushaha a také Skulleruda. Tato technika je pouZzivana jako

alternativni metoda k numerickému feSeni Boltzmannovy rovnice.
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3.2.1 Postup pri pouziti metody Monte Carlo

V této kapitolce se zaméfime na pouziti metody Monte Carlo podrobnéji a
zkusime si jeji jednotlivé Casti rozklicovat. Zakladni schéma feSeni problému pomoci

metody Monte Carlo se sklada z téchto etap [1]:
1. Analyza problému a vytvoreni modelu

Vytvofeni modelu pak znamena zjednodusené popsat zkoumany jev pomoci
konkrétni ndhodné veli¢iny s danym oborem hodnot a rozdélenim pravdépodobnosti
a soucasné urcit, kterd charakteristika této nahodné veli¢iny obsahuje nami hledanou
odpovéd.

2. Generovani a transformace nahodné veli¢iny

Pti pocitacové simulaci metodou Monte Carlo musime nahodnou veli¢inu vytvofit
na pocitaci. To provedeme ve dvou krocich:
a) Nejprve nagenerujeme na pocita¢i ndhodnou veli¢inu s uréitym pevné
danym rozdé€lenim pravdépodobnosti.
b) Potom podle pozadavkl naSeho modelu tuto veli€inu pfetransformujeme
v hledanou nédhodnou veli¢inu. Tento postup je mnohem jednodussi nez
vytvaret pfimo generatory nejriznéjSich nahodnych veli¢in a hlavné je
z hlediska vypocetniho ¢asu daleko mén¢ narocny. V praxi diky tomuto
postupu vyrazné Setiime vypocetni i lidské zdroje.
3. Opakovani kroku 2. a statistické vyhodnoceni vysledku

Jelikoz se jednd o stochastickou metodu modelovéani, dostaneme pouze jednu
realizaci hledané nahodné veliiny. Proces je nutno proto nékolikrat opakovat,
pficemz metoda Monte Carlo konverguje relativné pomalu. Pocet opakovani musi
byt proto pomérné velky. Po ziskdni dostate¢ného poctu konkrétnich realizaci nasi

nahodné veli¢iny, systém zkonverguje k hledané hodnoté.

Pocet krokti, které musime vykonat je dan chybou, kterou miizeme ve vypoctu
pripustit. Pfi zpracovani dat metodami matematické statistiky bylo ureno, ze chyba

metody je dana vztahem [1]:

1
G~— 3.1
N 3.1
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Pouziti této metody ve fyzice je pomérné vyznamné a pouzivame ji napiiklad

ke studiu simulace srazek.

3.3 Metoda molekularni dynamiky

Metoda molekularni dynamiky patfi mezi metody casticového modelovani.
Redlné to znamend, ze studovany jev popisujeme na zakladé chovani souboru a jeho
dil¢ich casti. V této metod¢ feSime klasické pohybové rovnice. Budeme simulovat
chovani veétSiho mnozstvi castic rozsahlého souboru dat, vcetné interakci mezi
jednotlivymi ¢asticemi a to jak silovymi, tak srazkovymi.

Vznik metody datujeme do prvni poloviny 50. let. Mezi prvni oblasti pouziti
patfilo studium chovani kapalin, pozd&ji pevnych latek a dalSich interagujicich systémd.
V dne$ni dobé tuto metodu pouzivaime pro velmi rozmanité spektrum problémd,
pocinaje studiem atomu.

Za rozhodujici se ukazuje, ze castice, jejichz chovani popisujeme pomoci
pohybovych rovnic, predstavuji relativné mikroskopickou uroven studovaného jevu.
Typické problémy feSené metodou molekularni dynamiky jsou problémy feSici
trajektorii Castic (ptfipadné téles).

Obecny postup pii pouziti metody molekularni dynamiky je nasledujici:

O Vytvoiime co nejvérnéjsi model studovaného jevu.

U Systém popiseme pomoci souboru N ¢astic.

O Sestavime klasické pohybové rovnice pro vSechny ¢astice.

O Uréime pocate¢ni podminky pohybové rovnice a ty pak vyfeSime. Pti tomto feSeni
obvykle pracujeme v casovém intervalu <ty, fma.c>. Cilem mize byt nalezeni
trajektorii vSech castic. Tyto vysledky dale zpracujeme. Ur¢ime naptiklad

koncentrace ¢astic.

Pti praktickém feSeni fyzikalniho problému pomoci metody molekularni
dynamiky zvolime pracovni oblast, najdeme vSechny sily pisobici na jednotlivé ¢astice
souboru, ur¢ime pocatecni stav ¢astic, numericky vytresime ptislusné pohybové rovnice

vSech Castic a pripadné statisticky zpracujeme vysledné drahy (trajektorie).
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3.3.1 Pracovni oblast

Velmi dilezitym krokem je spravné zvoleni velikosti pracovni oblasti a urceni
okrajovych podminek. Tuto volbu ovliviiuje vlastni povaha problému. Studujeme-li
napiiklad pohyb komet ve Slunecni soustavé zvolime pracovni oblast tak, aby

studovana soustava byla celd umisténa v této oblasti.

Pokud céstice neopousti pracovni oblast, nemusime sledovat okrajové
podminky. Tento pfipad nastava pfi studiu pohybu komet kolem Slunce. Jestlize tento
piipad vyjimeéné nastane, program se ukon¢i.
postupovat odlisSn€¢. Tvar a dal§i parametry pracovni oblasti musime urCovat
v ptipad¢, kdy pracovni oblast tvoii jen malou Cést prostoru zaplnéného casticemi.
Postupovat budeme nésledovné: ur¢ime tvar pracovni oblasti, velikost pracovni oblasti,
okrajové podminky.

U Tvar pracovni oblasti — Jsou-li Castice rozlozeny pravidelné, podiidime tvar
pracovni oblasti tomuto rozlozeni. Piikladem mize byt studium pohybu elektronti
v pevné latce. Kdyz studovany problém nema Zadnou vyraznou symetrii, volime
tvar pracovni oblasti co nejjednodussi, abychom si zjednodusili praci s daty pfi
modelovani, a tim Setfili vypocetni Cas. Vicerozmérné systémy jsou popsany
v publikacich [1, 9, 10].

U Velikost pracovni oblasti — Pti volbé velikosti pracovni oblasti mame dvé kritéria.

Prvni zohlediuje vypocetni a druhé fyzikalni hledisko.

— Podivejme se na hledisko vypocetni. Pfi modelovani nejrad€ji pracujeme, co
mozna nejjednoduseji. Snazime se volit velikost pracovni oblasti podle poctu Castic,
které mad obsahovat. Omezujicim faktorem je pro nas soucasny vykon vypocetni
techniky. Pocet ¢astic nemtzeme volit libovoln¢ vysoky. Na druhou stranu je tfeba
poéitat s tim, Ze v pripad& nizkého pottu &astic, naptiklad fadové 10°, bude dochazet
k pomémné velkym fluktuacim. Tyto fluktuace ndm znemoziuji vypocitat dalsi
veli¢iny, naptiklad velikost elektrické intenzity, koncentrace, atd. Pii velkém poctu
¢astic je vypocet pfili§ pomaly a narazime na limity vypocetni techniky (malé

kapacita paméti).
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— Fyzikalni hledisko. Rozeznavame sily dalekodosahové, kdy jejich velikost klesa
se vzdalenosti. Radime sem napf. silu gravitaéni a elektrostatickou a dalsi. Pak
mame sily kratkodosahové, které maji zavislost na vzdalenosti mnohem silné;jsi.

0 Okrajové podminky - Jak jiz bylo zminéno napi. pifi modelovani plazmatu, plynu
nebo tekutin budou ndm castice opoustét nasi pracovni oblast. S rostoucim casem
bychom vSechny ¢éstice z pracovni oblasti ztratili, proto je tfeba pfistoupit k volbé
okrajovych podminek. Uvédomme si, ze nam vznikaji jistd fyzikalni omezeni,
naptiklad v systému nesmi byt pfitomen zadny usmérnény tok Castic a je potieba

zajistit homogenitu prostiedi.

3.3.2 Algoritmy pro FeSeni soustavy diferencialnich rovnic

Deterministickd metoda molekuldrni dynamiky je zaloZena na feSeni soustavy
pohybovych rovnic pro vSechny castice. Na zaklad¢ postupti numerické matematiky
prevedeme tyto diferencidlni rovnice druhého fadu na dvojndsobny pocet rovnic
prvniho fadu, které budeme fesit jednim z popsanych algoritmti.

Jednim z problémi je, jak efektivné vypocitat polohu a rychlost nové castice.
Ukazuje se, ze k vyfeSeni tohoto problému je vhodnéjsi pouzit nékterého z uvedenych
algoritmii. Abychom mohli tuto metodu pouzit potfebujeme znat vstupni podminku a
tou je =znalost pocatecni polohy a rychlosti Ccastice. Zakladnimi algoritmy
pro deterministické modelovani jsou metody: Eulerova, Verletliv algoritmus a metoda

Leap frog. Podivame se na kazdou metodu samostatng.
U Eulerova metoda

Metoda je prvniho fadu piesnosti v Case, diferen¢ni schémata pro vypocet

nového vektoru polohy r, v a sily F maji nasledujici tvar:

=S vEAL +LEk AL (3.2)
m;
k+1 k 1 k
v.:" =v.+—F"At (3.3)
m;
F'=.. (3.4)

Dolni indexy oznacuji Cislo ¢astice a horni indexy uvadéji ¢islo ¢asového kroku.
V této metod¢ pocitame parametry u castice v nasledujicim potadi: poloha,

rychlost, sila. MiiZzeme tento algoritmus pouZzit pravé v ptipadech, kdyz je pisobici sila
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funkci rychlosti. Vyhodou je relativni pamétovd nenarocnost algoritmu a i rychlost
zpracovani (kratSi vypocetni Cas).
O Verletiv algoritmus

Je to metoda druhého fadu. Diferencni schéma metody ma nasledujici tvar:

r=pk JrvikAz‘JrLFik +AL? (3.5)
2m,
Fik+1 = (3.6)
k+l _ _ k 1 k k+1
v, =v, +—\F"+F" At (3.7)
2m

Je tieba si uvédomit, Ze nejprve pocitame pisobici silu a pak az rychlost ¢astice,
tudiz nemtzeme tento algoritmus pouzit v pfipadech, kdy je sila funkci rychlosti,
napiiklad pfi vypoctech v magnetickych polich. Nevyhodou je téz, vétsi pamétova
naro¢nost nez u Eulerova algoritmu, protoze v paméti musime uchovavat hodnoty

ptisobici sily ze dvou ¢asovych kroki.
U Metoda Leap frog

Je to metoda druhého fadu. Diferen¢ni schéma ma tvar:

1
k+—
<t =r 2At+LFik + AL’ (3.8)
2m,
F*' =.... (3.9)
P P 1 sl
v, 2=v, 2+—F"" At (3.10)
m.

Nevyhodou metody je problematické ur¢eni pocatecnich podminek pro rychlost,
nebot’ prvni hodnota je polozena do ¢asu poloviny casového kroku. Ukazuje se, Ze

nejsou tyto metody ve fyzice plazmatu pfili§ vhodné pro svou ¢asovou naro¢nost.

3.3.3 Pilkrokovy algoritmus pro magnetické pole

U nabitych ¢astic se generuji vSechny tfi slozky rychlosti. Musime pocitat nejen
zménu rychlosti ¢astice vlivem elektrického pole, ale i magnetického pole. Pohybové
rovnice castic je nejlépe pocitat metodou Leap frog, kterou musime doplnit
o magnetické pole. Uprava spo¢iva v odli§ném postupu pii vypodtu x-ové a y-ové

rychlosti ¢astice po kazdém ¢asovém kroku. Tuto modifikaci nazveme jako ptlkrokovy
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algoritmus [11] a ma nasledujici tfi ¢asti: half acceleration, rotation, half acceleration.

Ptiblizime si princip tohoto algoritmu. V prvém kroku vypocteme zménu rychlosti

: At . . :
Castice za Casovy krok > vlivem elektrického pole. V druhém kroku provedeme rotaci

NP " o < g < , At .
Castice. Ve tfetim kroku ur¢ime zménu rychlosti €astice za Casovy krok > vlivem

elektrického pole.
Matematické vyjadieni tohoto algoritmu rozdélime do tii ¢asti:

1. krok zména rychlosti ¢astice (,,half acceleration®)

[ A oA
vx(tl)—vx(t 2j+mEx(t)(2j, (3.11)
At
vy(tl)—vy(t—yj, (3.12)
2. krok rotace (,,rotation®)
v.(t,)= cos(a)CAt)vx (t,)+ sin(a)ct)vy ), (3.13)
v, (t,) = —sin(@: Aty (t,) +cos(@ct v, (t,) , (3.14)

3. krok zména rychlosti ¢astice (,,half acceleration®)

vx(t+%j:vx(t2)+ qEX(z)(ﬂj, (3.15)

m 2
vy(tJr%j:vy(tz), (3.16)

kde Atje zadkladni casovy krok a pro cCasy ¢, t plati nésledujici podminka:
At At L . i o 1 o
t—; <t <t, < t+7 . E je intenzita elektrického pole plsobici na castici

s ndbojem ¢, m je hmotnost Castice, v je jeji rychlost a @, je Larmorova frekvence.

3.4 Metoda P-I-C

Ve fyzice plazmatu je ziejmé nejrozsifenéjs$i metoda Particle-In-Cell (P-I-C),
ktera prevadi interakci Castic na interakci s miizi. LiSi se od ostatnich v tom, Ze
nerozliSuje mezi kratkodosahovou a dalekodosahovou interakci. Veskeré silové
pusobeni mezi casticemi uréime tak, Ze vypocitame nabojovou hustotu, vypocteme

potencial a z n&j uréime sily. Slozitost tohoto algoritmu je fadové O(N logN).
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Obrazek 3.2: Rozd¢€leni pracovni oblasti pro metodu P-I-C [1].

PopiSeme si obecny postup pii pouziti této metody. Pracovni oblast pfevedeme
na soustavu s miizi (rozdélime na mensi bunky, obrdzek 3.2). Vypocitame intenzitu
lokélniho elektrostatického pole podle nasledujiciho postupu [1, 18]:

1. Celkovy elektricky ndboj vSech ¢astic v bunce slozime do jedné vysledné Castice
(gij) ve stfedu bunky. Lze udé€lat riznymi zpiisoby, nejCastéji se pouziva metoda
NGP a metoda CIC:

a) Metoda NGP (Nearest Grid Point). Secteme hodnotu vSech naboji
v buiice a pfeneseme vysledny néboj do stfedu burky.

b) Metodu CIC (Cloud In Cell). Vyuzijeme toho, Ze v okoli Castice
pfeneseme jednu malou oblast (jeden ctvere¢ek na obrazku 3.2) a podle
toho jaka cast dilku zasahuje do dalSiho ctverecku, rozdé€lime néboje
do Ctyf oblasti. Nevyhoda je, ze Castice zasahuje do vice bunck a
prispiva k n€kolika vyslednym nébojim. Ptredpoklddame, ze CcCastice
s ndbojem ma stalou hustotu a tvarové je stejna jako burika.

2. Abychom ziskali prostorovou hustotu naboje p; musime vyd¢lit Castici objemem

buniky.
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3. Vyftesime Poissonovu rovnici:

AU =-* (3.17)

tim ziskame hodnoty elektrického potencidlu v kazdé bunice.

4. Ptejdeme od elektrického potencialu k vysledné intenzité elektrického pole. K tomu

pouzijeme nasledujici diferencni schémata typu:

U U,

_ YL T YL
(Ey), === — (3.18)

V metod¢ P-I-C je rozhodujici spravna volba metody v kroku 1. Metoda NGP
rozlozi naboj s podstatné vetSimi fluktuacemi nez pii pouziti metody CIC. To ma
zanasledek ziskani vétSiho rozptylu hodnot intenzit lokalniho elektrického pole.
V praxi se vice pouziva metoda CIC, kterd v kone¢ném duasledku piedstavuje linearni
interpolaci naboje. Redlné mizeme pouzit i silngj$i interpolacni metody.

Volba vhodného schématu je kompromisem mezi vypocetni naro¢nosti a
piesnosti  vypoctu. Ve fyzice plazmatu davame piednost rychlosti vypoctu
pred pfesnosti, nebot’ vypocetni narocnost modelii je vysokd, a navic nedokonald

znalost vstupnich parametrii Casto zplsobuje podstatné vétsi chybu, nez pouzité

numerické metody.

Pro ptehlednost miizeme obecny postup shrnout v nasledujicim schématu

(obrazek 3.3), ktery je podrobné popsan v [18].

Spojity prostor Veorkovani kgt
—————————————————
Dvnamika &astic Vipodet p; | 1 Redeni Poissonovy rece
Newtonovy rovnice AU = —pis/ep
) 7 Pig,
T T m] 3
Monte Carlo Interpolace Vipodet gradientu

P—t+ At Eijj = -V

IT-_ Vipodet F(z) E E

Obrazek 3.3: Schéma ¢asového kroku v metodé P-1-C, nalezneme v [18].

39



Dulezitym krokem pfi pouziti metod molekularni dynamiky je realizace srazek.
Pojmem srazky rozumime kratkodoby kontakt dvou téles (Castic). Coulombovska
interakce je sice v modelu jiz zahrnuta, avSak vlivem interpolace na miiz jsou
kratkodosahové ucinky této interakce vyhlazeny. Proto musime v pfipadé, Ze je

coulombovsky rozptyl do velkych uhli vyznamny, zahrnout tuto interakci do srazek.

V modelu typu Particle-In-Cell simulujeme srazky zpravidla metodou Monte
Carlo (MCC neboli Monte Carlo Collisions). Divodem je jednak ndhodna povaha
srazkovych procest, a potom také fakt, Ze neutralni atomy a molekuly v modelu nejsou
casticemi, nebot’ z hlediska P-I-C modelu nemaji neutrdlni c&astice zadny vliv
na potencidl.

Princip metody MCC spociva v simulaci srdzek pro ndhodné vybrané cCastice
v ndhodnych okamzicich. Také druh probihajici interakce, rychlost interagujiciho
partnera a vysledek srazky jsou ndhodné. Veli¢iny, které ndm ovliviuji srazky jsou:
volna draha, stfedni volna drdha a ucinny prifez.

Zakladnim tkolem pfi feSeni transportniho problému ve fyzice je rozehrani
nahodné volné drahy. V této souvislosti nds nejvice zajimd nadhodnad volnad drdha a

sttedni volnd draha. Ndhodna volna drdha & je vzdalenost, kterou urazi Castice mezi

dvéma po sob¢ jdoucimi srazkami a zaroven se jednd o veli¢inu nahodnou. Naproti
tomu stfedni volna draha A4 je nenahodné ¢islo udavajici primérnou vzdalenost mezi
srazkami a charakterizuje tak prostiedi, v némz pifenos probihd. Zajima nas vztah

pro rozehrani ndhodné volné dréhy ze stfedni volné drahy

& =-A-Iny, (3.19)

1
kde y je rovnomérné rozd€lend nédhodnd veli¢ina v intervalu (0,1>, pfi¢emz hodnota
0 nesmi byt mezi hodnotami zastoupena.

Dalsi veli¢ina, kterd se pouziva k charakterizovani srdazkového procesu, se
nazyva ucinny pruiez o, kterd ndm vyjadiuje pravdépodobnost, s jakou urcitd srazka
nastane. U¢inny profez lze definovat jako koeficient umérnosti mezi poctem
Castic, které nalétavaji rychlosti na rozptylové centrum a poltem castic, které jsou
rozptyleny za jednotku ¢&asu. Uinny prifez zjistujeme z experimentu, poptipadé

z kvantové-mechanickych vztahii.
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3.5 Shrnuti poznatki o ¢asticovych technikach

Shriime zakladni poznatky o ¢asticovém modelovani. Mezi hlavni vyhody patfi:
Q Ziskame podrobné informace o studované soustavé na zakladni (mikroskopické)
urovni.
O Diky tomu maji vysledky daleko vétsi vypovidaci schopnost, nez v piipadé spojitého
modelovani.

O Velmi dobrych vysledki dosahujeme, pokud neni systém rozsahly a je slozeny

z homogennich ¢astic.
Mezi nevyhody patii:
O Problém nastava, je-li systém rozsahly. Ukazuje se, Zze v systému musime vyfesit
priblizn& 10*— 10® rovnic [1]. Vypo&etni naronost roste exponencialng.
U Uplatiujeme pomérné komplikované algoritmy urychlujici vypocty, coz je narocné
jak na vypocetni ¢as a lidské zdroje. Diky tomu mnohdy musime velmi dlouho ¢ekat
na odpovidajici vysledky.

O Ve vétsing pripadech neexistuje pfima vazba na experiment.
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4 Spojity model pro reSeni plazmatu

Jak jsme vySe uvedli v pfedchozich kapitolach, spojity model lze pouzit
pro studium fyzikdlniho jevu na makroskopické tUrovni. Pracujeme pfitom
s makroskopickymi veli¢inami jako je teplota, tlak, koncentrace, rychlost proudéni,
intenzita elektrického, magnetického ¢i gravitaéniho pole atp. Vztahy mezi témito
veli¢inami jsou popsany pomoci rovnic s vyuzitim platnych fyzikéalnich zdkont (zakony
zachovani energie, hybnosti, hmoty, atp.). Ze znalosti nékterych veli¢in hleddme
zavislosti veli¢in ostatnich. Pfi popisu pomoci makroskopickych veli¢in ur¢ime
zpravidla soustavu n¢kolika mala parcidlnich diferencialnich rovnic, pficemz

vyuzivame postupy numerické matematiky.

4.1 Boltzmannova rovnice

Plazma se skladd z mnoha Ccastic nachazejicich se casto daleko
od termodynamické rovnovahy, a proto k jeho popisu vyuzivdme metod statistické

fyziky. Stav souboru identickych ¢astic je urcen jejich rozdélovaci funkci

fx, v, t) dx dv, 4.1)
kde pod symbolem dx rozumime soucin dx;, dx,, dx; a obdobné to plati pro dv.
V ptipadé, zZe se systém sklada z vice slozek, je kazd4 popsdna samostatnou rozdélovaci

funkci f,. Velmi Casto rozdélovaci funkci normujeme ke koncentraci ¢astic.

j Flov,)dv=n(x,1), (4.2)

Hodnota f(x, v, f) dx dv pfi tomto normovani vyjadiuje stiedni pocet ¢astic v objemu

v

dv dx. Podrobné;jsi informace 1ze nalézt v [18].

Soustava rovnic je tvofena rovnicemi popisujicimi napiiklad chovéni tekutiny
elektront, kladnych iontd, které jsou vzajemné vazany. Napiiklad rovnicemi
popisujicimi elektrické a magnetické pole, které 1ze ziskat jako momenty Boltzmannovy
kinetické rovnice. Odvozeni nalezneme v publikaci [20]. Boltzmannova rovnice ma
tvar:

of - F (o
E+V'Vf+g'vvf—(atjs, (43)
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kde f oznacuje hustotu pravdépodobnosti vyskytu c¢éastice v daném mist¢ o dané

rychlosti ¥, m je hmotnost daného typu &astic, F je pisobici sila, 7 je Gas, V, gradient v

. 0 Lo x P . . .
rychlostnim prostoru a (alj srazkovy clen popisujici zménu rozdélovaci funkce
t s
v dusledku srazek.
Ukazuje se, ze feSeni Boltzmannovy kinetické rovnice je ve vétSin€ piipadech
pon¢kud komplikované, pticemz nejvétsi komplikace jsou zpisobeny pravé hledanou
veli¢inou, tzn. hustotou pravdépodobnosti f, jelikoz je funkci proménnych (rychlost,

o 24

zpravidla tii momenty:

rovnice kontinuity:

P
CLI (4.4)
ot m
zékon zachovani hybnosti:
ov e o N
mnE+mn(V-V)v+VP—nq(E+v><B):Qp, 4.5)
zékon zachovani energie:
Ll(aa_fuv.(pa)}(ﬁ.v)mv.z:QE, @6
Y- t

n oznaluje koncentraci &astic prislusného druhu, p oznaluje tlak, E oznacuje vektor
intenzity elektrického pole, B vektor magnetické indukce, P tenzor tlaku, » oznaduje
pomér tepelnych kapacit pfi stejném tlaku a stejném objemu, g je naboj Castice.
Podivejme se na srdzkové Cleny Q7 ,QP,QE. Podrobny rozbor téchto ¢lenti naleznete
v [2].

Systém uzavieme soustavou Maxwellovych rovnic:

&V - E = o, 4.7)
—vaézj+%§5, (4.8)
Hy ot

V-B=0, (4.9)
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. OB

VxE=-2" (4.10)
ot

kde &,je permitivita vakua, u,0znacuje permeabilitu vakua, o predstavuje hustotu
naboje, ;je vektor hustoty toku elektrického naboje, E intenzita elektrického pole,

B vektor magnetické indukce. Nékteré veliGiny je tieba vyjadiit pomoci vhodnych

algebraickych vztahi, naptiklad pomoci stavové rovnice:

p=Cp’, 4.11)
rovnice pro toku hustoty elektrického nédboje:
j=2.naq;, 4.12)
j
rovnice hustoty elektrického naboje:
azanqj. (4.13)
j

4.2 Tekutinové modely

V piipadé, ze predmétem zajmu neni samotnd rozdélovaci funkce, nybrz
prostorové rozdéleni koncentrace a toku jednotlivych tekutin, je vyhodné pouZzit
takzvané tekutinové modely. Jak jiz nazev napovida, tyto modely popisuji plazma jako

smés tekutin chovajicich se dle dynamiky kontinua.

Vychozim bodem pro sestaveni rovnic tekutinového modelu je opét
Boltzmannova kinetick4 rovnice. Postupujeme tak, Ze ndsobime Boltzmannovu rovnici
n-tou mocninou hybnosti, a poté stiedujeme pies prostor hybnosti. Timto zplisobem
ziskame n-ty moment Boltzmannovy kinetické rovnice. Nulty moment potom popisuje
zachovani hmoty, prvni moment zachovéni hybnosti, druhy moment zachovani

energie, atd.

Ukazuje se, ze pouziti vicetekutinového modelu je v téchto piipadech zbytecné,
a proto se pouzivd model jednotekutinovy. Nejjednodussi z této tiidy modelll jsou
magnetohydrodynamické modely, které nahlizeji na plazma jako na jednoslozkovou
vodivou tekutinu. PouZivdme soustavu diferencidlnich rovnic ziskanou z modeld
vicetekutinovych linearni kombinaci [2, 5]. Praktické pouziti nachézime

v magnetohydrodynamickych rovnicich, které maji pti zanedbani srazek tvar [5]:
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p(%+(\7-V)§]:JE+jXE—Vﬁ, (4.14)

1 (op - 5 o) 2

9P, y. - (B-V)i-nj?, 4.15

y_l(aﬁ (pV)j (P-v)i-ns (4.15)
9P . (p¥)=0, (4.16)
ot
oo -
99 . v.(7)=0 4.17
—+v-(j)=0. (4.17)
E+VxB=1j. (4.18)

Soustavu téchto péti rovnic velmi Casto pouzivame pii modelovani ve fyzice horkého

plazmatu.

4.3 Shrnuti poznatki o spojitych technikach
Mezi vyhody patii:

O Programy jsou ve vétSin€ piipadi velmi nenarocné na strojovy vypocetni cas.
Pohybujeme se fadové v desitkdch minut, pfipadné¢ v hodinach strojového casu.
Markantni je to v porovnani se dny ¢i mésici u ¢asticovych modelt.

Q Porovnani vysledkt modelu s experimentem byva pomérné jednoduché.

Mezi nevyhody patii:

U Pouzité rovnice matematické fyziky jsou velmi obecné a i pfes jejich konkretizaci
volbou pocatecnich a okrajovych podminek jsou ziskavané vysledky dosti obecné a
nepiesné.

U Rovnic u spojitych modeli mame mén¢€, bohuzel jsou vyrazné komplikovangjsi.
Vytvofeni algoritmu feSeni téchto rovnic a jeho naprogramovani byva
komplikované. Vyrazné¢ se zvysSuje ¢asova narocnost.

Q Casticové modely jen velmi obtizn& uplatiiujeme pii studiu chemické kinetiky.
rozkladaji a v nésledujicim fetézu reakci vytvareji slouCeniny nové. Piikladem
takovych procest je vytvareni diamantovych vrstev vybojem v uhlovodicich nebo
vznik a zanik ozonu v kyslikovém vyboji pod vlivem dalSich pfimési jako je metan

nebo freony.
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5 Hybridni modelovani

Hybridni modelovani je kombinaci ¢asticovych a spojitych modeli. Pfi pouziti
téchto technik se snazime o vyuziti pfednosti obou technik a o minimalizaci ¢i Gplné
odstranéni jejich nevyhod. Hybridnich metod je velké mnozstvi, uvedeme si pouze
zékladni a nejvice pouzivané postupy. V praxi musime piesny model vytvaret na miru
prislusnému systému.

V ramci doposud probiranych metod pocitacového modelovani ve fyzice

mluvime o né¢kolika moznych postupech ¢i pristupech hybridniho modelovani:

W

1. Castecné hybridni modelovani (modelovani niZsi rovné)
Pti pouziti tohoto postupu kombinujeme pouze metody ¢asticového modelovani, a

to naptiklad: metodu molekularni dynamiky a metodu Monte Carlo.

2. Uplné hybridni modelovini (modelovani vys§i irovng)
V tomto piipadé kombinujeme modelovani spojit¢é s modelovanim casticovym.
Z modelovani spojittho si pfevezmeme rychlost vypoctu a z modelovani

¢asticového si vypijcime piesnost.

Kazdy model hybridniho typu je vysledkem fady kompromisti. Ve vétSing
piipadii hybridni modely nepatii mezi nejpiesnéjsi ani nejrychlejsi. Dulezité vsak je, ze
tento typ modelll nemé vyrazné nedostatky. Ukazuje se, ze nic neni zadarmo, a proto
za prijatelné vysledky platime slozitosti ptipravy modelu a vysledného programu. Doba
piipravy programu byva ve vétSin€ pripadech minimalné stejnd, jako je Casovy soucet
obou technik ¢i ho vyrazné prekracuje.

Podivejme se na redlny piiklad vyuziti hybridniho modelovéni, ptevzato
z [1, 10]. Skute¢né casticové hybridni modelovani je zékladni technikou modelovani
v nizkoteplotnim plazmatu a vyuzijeme zde postup niz§i urovné modelovani, kde
kombinujeme casticové techniky. O chovéani plazmatu rozhoduji piedevSim nabité
¢astice, proto pravé jejich chovani musime namodelovat co nejpiesnéji.

Hybridni model rozdélime do téchto casti:
O Nejprve snizime pocet ¢astic. Hybridni pfistup pracuje pouze s nabitymi ¢asticemi,

¢imz znacné¢ omezuje rozsah souboru. Neutralni Castice presuneme do vlastnosti
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prostiedi. Pohyb nabitych ¢éstic studujeme v latkovém prostiedi, jehoz vlastnosti
odpovidaji interakcim s neutralnimi ¢asticemi.

U Model bude tvofen dvéma druhy tekutin. V molekularné-dynamické Casti vytvorime
fidici program, ktery bude feSit pohybové rovnice. Diky zavedeni omezeni
pro silové piisobeni uvazujeme pouze interakci s vnéjSimi poli a vzdjemné interakce
nabitych ¢astic.

U Druhou ¢ast modelu bude tvofit metoda Monte Carlo. Pro kazdou nabitou ¢astici
rozehrajeme nahodnou volnou drdhu s charakteristikami danymi interakci
s neutralnimi ¢asticemi.

O Soucasné probiha vypocet v ramci hlavniho programu, tj. budeme pocitat trajektorie
¢astic na zakladé pohybovych rovnic. Testujeme, zda délka trajektorie od posledni
interakce neni rovna rozehrané nidhodné volné draze. Nastane-li tento pfipad,
piejdeme do podprogramu Monte Carlo a rozhodneme o typu interakce mezi
nabitou a neutrdlni Castici a odpovidajicim zplsobem oSetiime energii a smeér
pohybu castice.

O Pak rozehrajeme novou nahodnou volnou drdhu a vratime se zpét do hlavniho

molekularné-dynamického programu.

Tento piistup vede ke znacnému urychleni vypoctu. Celkovy pocet castic
v modelu klesne, protoZze zde budou pouze nabité Castice. V praxi se ukazuje, ze
zavedenim metody Monte Carlo do modelu sice zpomalime vypocet, ale v konecném
disledku nam klesne pocet castic, ¢imz tento nedostatek kompenzujeme, viz.

obrazek 5.1 — prava Cast.
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Obrazek 5.1: Casticovy model plazmatu — piistup molekularni dynamiky (vlevo),

pristup hybridniho modelovani (vpravo) [1, 10] .

Jak jiz bylo uvedeno hybridnich modelit mame celou fadu a v soucasnosti patii
mezi nejdulezitéjsi a nejvice pouzivané ve fyzice plazmatu. V nasledujicich
podkapitolach se podivame na nejpouzivanéjs$i hybridni modely. Pro nas nejcennéjsi

poznatky budou pfi zkoumani ¢asové slozitosti a efektivnosti jednotlivych modeld.

5.1 Energeticky model

V této kapitole se budeme zabyvat tzv. energetickym modelem [19, 24]. Jedna
se o modelovani vyssi urovné, které vyuziva prednosti ¢asticového i spojitého modelu.
Hranice mezi nimi je ddna hodnotou energie elektronu. Ioniza¢ni energie argonu je
15,8 eV. Naptiklad v pozitivnim sloupci doutnavého vyboje v argonu je to nejnizsi
energie elektronu potiebna k excitaci, jeji hodnota je 11,5 eV.

Elektrony s vyssi energii, nez je tato prahova energie, jsou schopny podstoupit
nepruzné excitacni a ionizacni srazky a to vede v konetném duasledku k naruSeni
elektronové rozdélovaci funkce, kterou Ize pro niz§i energie povazovat
za maxwellovskou. Elektrony rozdélime podle energie: na ,,pomalé“ a ,rychlé®.
Vyhodnost této metody spociva v tom, Ze je potieba ¢asticové modelovat relativné maly
pocet Castic. Nedostatkem této metody je, ze je potieba piedpokladat napiiklad
maxwellovskou rozdélovaci funkci pro pomalé elektrony. Tento ptedpoklad nebyva

zpravidla v blizkosti sondy ¢i jinych pevnych povrchli v plazmatu splnén, jelikoz
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elektrony pii svém pohybu v elektrickém poli zvySuji (respektive snizuji) svou energii,
tim je ovlivnéna rozdélovaci funkce.

Dale je tfeba uvazovat dva procesy. Klesne-li energie ,,rychlého* elektronu
pod hodnotu prahové energie, ptresuneme ji do spojité ¢asti modelu. Redlné dochazi i
k opaénému procesu. ,,Pomalé* elektrony mohou zvysit svou energii nad prahovou
energii, pak je potifeba elektron zaradit do Casticové casti modelu. Nejvice zalezi
na velikosti elektrického pole, které zplisobuje urychlovani elektront. Potom ur¢ime
pocet elektronti, které piejdou do casticového modelu, jejichz konkrétni hodnoty
nastavime metodou Monte Carlo. Ve spojit¢ casti modelu nezndme parametry

jednotlivych elektrond, a proto vyuzijeme pravdépodobnostniho piistupu.

Ve vypoctovém schématu energetického modelu (obrazek 5.2) stiidame pouziti
¢asticového a spojitého modelu. V kazdém kroku provedeme uvedenou vyménu ¢astic
mezi modely podle jejich energie. JelikoZ je spojity model vyrazné pomalejsi, budeme
postupovat nasledujicim zptsobem. Na jeden krok spojit¢tho modelu ptipadne nékolik

kroku v ¢asticovém modelu.

Potatetni hodnoty

Spoita fast modelu
¥
Casticova Fast modelu
¥

Energeticka vymeéna tastic

¥ e
Tstaleni?

Ano

Wysledel:

Obrazek 5.2: Schéma energetického modelu, upraveno z [18].
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5.2 Prostorovy model

Realn¢ se ukazuje, Zze jen mala cast zkoumané oblasti vyzaduje vypocet
¢asticovym modelem. Rozdélime proto pracovni oblast na dvé casti. Tam, kde
pozadujeme piesnéjsi vypocet, pouzijeme casticovy model a zbytek oblasti popiSeme
spojitym modelem. Zajistime, aby ¢asticovy model byl pouzit na co nejmensi pracovni
oblasti, cely vypocet se tim urychli diky simulaci mensiho poctu c¢astic. NejveétSim
nedostatkem tohoto pfistupu je stabilita vypoctu, kterou je zapotiebi zajistit vhodnym
zvolenim hranice mezi spojitym a ¢asticovym modelem. Popis tohoto typu modelu lze

nalézt v [18].

Na obrazku 5.3 je schematicky uveden postup vypoctu prostorového modelu,
ktery je pfevzat z[18, 19]. Po nacteni vstupnich hodnot v kazdém casovém kroku
provedeme spojity 1 ¢asticovy vypocet v odpovidajicich oblastech a ptipadné zajistime
vymeénu Castic mezi oblastmi. Pfi porovnani ¢asové narocnosti spojité a Casticove ¢asti
modelu dojdeme k riznym casovym vysledkiim. Spojita ¢ast byva zpravidla rychlejsi,

zatimco Casticova Cast je presnéjsi.

Potatetni hodnoty

b

Spota tast modelu
v
Casticova Bast modelu
[]

Prostorova wimeéna Castic

¥ e
Tstaleni?

Ano

WVysledel

Obrazek 5.3: Schéma prostorového modelu,

upraveno z [18].
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5.3 Iteracni model

Zakladni schéma béhu iteracniho modelu si prohlédnéme na obrazku 5.4 [2, 18].
Nejprve provedeme jednoduchy vypocet pomoci spojittho modelu, ve kterém je
maxwellovské rozdéleni energie elektrontll. Z tohoto modelu ziskdme rozlozeni intenzity
elektrického pole v prostoru a nasledné ho pouzijeme k vypoctu silového plisobeni
na Castice v ¢asticovém modelu. Dalsi informace napiiklad o koncentraci Castic a
hustoté energie elektronové tekutiny vyuZzijeme pii feSeni soustavy diferencidlnich
rovnic v zavéreéné fazi.

Vysledné prostorové rozdéleni potencialu elektrického pole pifevezmeme
do neselfkonzistentniho casticového modelu, kde nechame castice (napt. elektrony,
ionty, ...) volné pohybovat v pevné daném elektrickém poli. Protoze se
jedna o neselfkonzistentni vypocet, je Cas k provedeni simulace pomérné kratky.
Ziskame rozdé€lovaci funkce, které nam umozni vypocet reak¢nich koeficienti a ty
muzeme déle zpétné vyuzit ve spojitém modelu. Pracovni oblast pfitom zpravidla
vhodné rozdélime na nékolik dil¢ich ¢asti. Upfesnéné koeficienty nasledné vstupuji

do spojitého modelu. Proces n¢kolikrat opakujeme, az dospéjeme do ustalené¢ho stavu.

Metoda je nevhodna pro feSeni problémili s vyraznymi zmeénami v Case.
Vystupem jsou hodnoty elektrického potencidlu, koncentraci ¢astic a jejich energii,
které¢ slouzi jako vstup do druhé faze vypoctu, ¢imz lze po nékolikandsobném
opakovani jednotlivych krokil ziskané hodnoty déle zptesnit. Snazime se vypocet
maximaln¢ urychlit, proto pouzivame ziskané zdvislosti jako nové vstupni podminky

zaverecné faze vypoctu.
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Zakladni spojity model

-—

éésticovjf model

Eozgifeny spojity model

¥
Tataleni?

e

Ano

Wisledek

Obrazek 5.4: Schéma iteracniho modelu,

upraveno z [18].

Pii porovnani efektivity jednotlivych metod se ukazuje napiiklad prace [2], Ze
nejnarocnéj$i na vypocetni Cas je neselfkonzistentni casticovy model. Jeho casova
naroCnost tvofi pievaznou c¢ast zcelého iteraniho modelu a je to zcela
pochopitelné, protoze zde feSime problémy vySe popsané. Nejméné narocny

na vypoctovy cas je spojity model.
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6 Porovnani jednotlivych modeli v praxi

V této kapitole porovname jednotlivé modely dle jejich vykonnosti a shrneme
jejich vyhody a nedostatky. Dale rovnéz porovname jejich sou¢asné moznosti, vysledky

a efektivitu.

6.1 Tekutinovy model

Tekutinové modelovani je zalozeno na feSeni rovnice kontinuity pro rizné druhy
plazmatu v kombinaci s Poissonovou rovnici, za G¢elem ziskani rozdéleni elektrického
pole. Tento pfistup je zvlasté vhodny pro detailni popis plazmatu, v némz probihaji
chemické procesy. Jako ukazku lze uvést praci [21], v niz jsou simulovany procesy
v plynu C;H, o tlaku 27 Pa. Pro tento plyn lze uvazovat 78 riznych druht castic,
pfi¢emz pro tyto Castice existuje pifiblizné¢ 400 srazkovych procest. Vyhodou tohoto

modelu je, Ze ani pies riznorodost ¢astic, nebude vysledny model Casové narocny.
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Obrazek 6.1: Ukazka vystupu - simulované hodnoty kladnych iontl pouzitim
tekutinového modelovani pro radiofrekvenéni vyboje, které plsobi v acetylenu

0 27 Pa, frekvenci 13,56 MHz a vykonu 40 W [21].
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Obrazek 6.2: Namétené hodnoty hmotnostniho spektrum kladnych ionti pifi pouziti
radiofrekvencniho vyboje v acetylenu pii tlaku 27 Pa, frekvenci 13,56 MHz a
vykonu 40 W [21].

Porovname-li pocet srazek v naSem modelu s redln¢ provedenym experimentem
(viz obrazky 6.1 a 6.2), zjistime, ze vysledky simulace modelu obsahuji daleko méné
vypocitanych intenzit, nez je v redlném experimentu. V redlnych situacich se vyskytuje
daleko vice vrchola (pikli) simulovaného spektra. To ukazuje, Ze v realném plazmatu

dochazi k celé rad¢ dalsich srazkovych procest.

Pomoci tekutinového modelovani dobfe simulujeme realné procesy, a to nejen
ve fyzice plazmatu. Model u vétSiny piipadi redlné odpovida experimentalnim
hodnotam, a to diky tomu, Ze kladné ¢astice, které nejvice ovliviiuji chovani plazmatu,
jsou v obou dvou piipadech dominantni, a proto nedochédzi ke zkresleni vyslednych
kiivek. Pro zaporné ionty jsou vysledky simulace hor$i nez u kladnych iontd, ptesto

jsou tyto vysledky pouzitelné pro dal§i modelovani.

Nevyhodou tohoto modelu je, Ze nezobrazuje dostatecné piesné ostatni vlivy,
proto je vhodné tento model upravit. Uprava byla provedena v publikaci [7]. Dalsim
slabym mistem tekutinovych modell je pfedpoklad, Ze ziskana energie Céstic diky
elektrickému poli je v rovnovaze s energii, jez ztrati ¢astice v disledku srazek v plazmé.
tlacich. Energii elektronové tekutiny zpravidla odhadneme v tekutinovych modelech
pomoci energetické bilan¢ni rovnice. Pfesnéjsi odhad ziskame uzitim metody Monte

Carlo.
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6.2 Monte Carlo simulace

Vyhody a nevyhody simulaci pomoci metody Monte Carlo si ptedvedeme
na vysledcich prace [21]. V této praci je simulovan proces vyboje v €istém argonovém
plazmatu.

Jelikoz se jedna o jednoduchy problém, kdy sledujeme piedevSim elektrony,
muzeme vyuzit simulaci pomoci metody Monte Carlo. Diky jednoduchosti problému si
dokonce miizeme dovolit modelovat v plném 3D prostoru. Ta ndm umozni stanovit
piesnou trajektorii pohybu jednotlivych elektront. Jelikoz je tato trajektorie ovlivnéna
pritomnosti elektrického a magnetického pole vyuzijeme Newtonovych zékont.
Ze vSech srazkovych procest, které mame k dispozici, vybereme ty, nejcastéji
nastavajici (tj. vyskyt kolize, druh kolize, atp.). Vystup zmodelu je zobrazeny
na obrazku 6.3. Muzeme pozorovat trajektorii elektronu vypusténé¢ho z magnetronu,
piicemz okamziky a mista srazek jsou zndzornény plnymi krouzky, nebo pomoci
trojuhelnickl. V pravé casti obrazku 6.3 pozorujeme magnetické siloCary vypoctené
pomoci softwaru GetDP, kde byla pouzita numerickd metoda pro feSeni konec¢nych

prvkd.
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Obrazek 6.3: Vypoctena draha elektronu, ktery je emitovan z katody

magnetronu a nachdzejici se v argonu o tlaku 10 Pa, pfi bo¢nim pohledu [21].
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Uvedené vysledky byly ziskany pro argon pii tlaku 10 Pa. Hodnota tlaku je
vyrazné vys$$i nez ve standardnich magnetronovych zatfizenich a bereme zde v ivahu
pouze vliv elektronové ionizace, excitace a elastické srazky s atomy Ar. Elektron
v takovém pfipad¢ urazil svou drahu pocinaje emitaci z katody do vystupu za 1,63 ms a
vyvolal 13 ionizaci, 7 excitaci atomi argonu a podstoupil celkem 884 srazek [21, 25].

Pro realné tlaky dostavame mnohem vétsi pocet srazek viz obrazek 6.4, kde byl

realny tlak 0,8 Pa.

20
10

-10 0

0
y [mm]
X [mm] 10, -20

Obrazek 6.4: Rozlozeni srazek pro 50 000 elektronii, vypousténé magnetronem

do argonu plynu pfi tlaku 0,8 Pa [21].

Abychom zkratili vypocetni ¢as fadoveé na hodiny, sledujeme pouze elektrony,
jejichz celkova energie (soucet potencidlni a kinetické energie) klesne pod 11,5 eV.
Pouze 5% simulovanych elektronil indukuje srazky a ptispiva k ionizaci plazmatu.

Ptiklad ukazuje moznosti metody Monte Carlo — metoda je idealni pro detailni
popis chovani jednotlivych &astic. Casova naroénost je relativnd malé (del$i nez u
spojitych technik), a to se ukazuje v porovnani s jinymi metodami jako velmi rozumné

(metoda PIC-MCC). Bohuzel metoda neumoziuje urcit piimo rozlozeni elektrického

pole, které je ovliviiovano hustotou naboje.
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6.3 Particle-in-Cell-Monte Carlo Collisions (PIC-MCC) simulace

Simulace je zalozena na stejném principu jako metoda Monte Carlo s tim, ze
pohyb stanovime pomoci Newtonovych pohybovych zakont a srazky simulujeme

pomoci ndhodnych ¢isel. PIC-MCC simulace umoziiuje zahrnout elektrické pole.

Pti simulaci PIC-MCC je vhodné ¢astice uspotadat do sité, abychom mohli urcit
narocnosti této simulace. Za ucelem sniZeni vypocetniho ¢asu redlné ¢astice (elektrony
a ionty) nahradime super-¢astici s hmotnosti odpovidajici poctu redlnych ¢astic. Délku
vypoctu ovlivni pfedevsim to, jaké piedpoklady do modelu zahrneme. Promitneme-li
do n¢ho naptiklad poznatky zplazmové chemie, cely model se nam vyrazné

zkomplikuje a disledkem bude zvySeni casové narocnosti az na né€kolik tydna.

Jako ukazku pouziti metody PIC-MCC ukazeme vysledky prace prezentované
v [23]. Zde je simulovan vyboj ve smési Ar/N; s titanovou katodou v planarnim dc
magnetronu. V tomto pifipadé¢ musime kromé elektronti simulovat i nékolik dalSich
druh@ iontd (Ar’, N3, N', Ti') a rychlych atom@ (Ar, Ti, N). Rychl¢ Ar atomy
v disledku srazek zionizuji na ionty Ar'. Neutralni atomy Ti a N sledujeme, dokud
jejich teplota neptekroci ur¢itou mez. Jejich dalsi chovani pak popiSeme pomoci difazni

rovnice, kterou najdeme v [23].

1.5x10%" ——Ti{no M)
Ti (0.03 Pa M)

——Ti (0,19 Pa M;)
Ti (0.26 Pa Nj)
=== MN{0.03 Pa Nz

1.0x10*"

5.0x10°" —

Sputtered flux from cathode (m= s-1)

0.0x10"

r {mm}

Obrazek 6.5: Vypoctené toky ¢astic z katody [21].
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Dosazené vysledky (vypoctené toky castic z katody) jsou zobrazeny

na obrazku 6.5.

6.4 Hybridni model Monte Carlo spojeny s tekutinovym modelovanim

Pii této simulaci pouzijeme druh hybridniho modelu, kdy spojime casticovou
techniku Monte Carlo a spojitou modelovaci techniku. Pouziti modelu Monte Carlo je
vyhodné&jsi nez pouziti modelu PIC-MCC, protoze je na vypocetni ¢as méné narocny.
Pouzitim této metody ziskdme podrobny obraz plazmatu v rozumném vypocetnim cCase.

Schopnosti modelovani tohoto pfistupu jsou ilustrovany na modelech doutnavého

vyboje.
Castice Pouzity model
Ar atomy Nepouzivame model
Rychlé elektrony Monte Carlo
Pomalé elektrony Tekutinovy
Ar ionty Tekutinovy

Monte Carlo

Tabulka 1: Piehled metod pouZzivanych pro simulaci daného druhu castic, upraveno

z[21].

V plazmatu se vyskytuje velké mnozstvi rtznorodych castic, které musime
do modelu zahrnout. Tabulka 1 podava piehled o zakladnich druzich castic a také
o tom, jaky druh modelu bude pouzit na popsani chovani konkrétniho druhu castic.
U atomi Ar piedpoklddame jednotnou teplotni hodnotu, piipadné vSe feSime pomoci

plynovych rovnic vedeni tepla, podrobnosti nalezneme v [26].

Elektrony rozdélime do dvou skupin: takzvané rychlé elektrony s velkou
energii. Ty feSime pomoci metody Monte Carlo. Pomalé elektrony popiSeme pomoci
tekutinového modelu. Role pomalych elektronii v plazmatu neni tak vyznamna, protoze
se neucastni nepruznych srazek. Jejich hlavni roli v plazmatu je vést elektricky proud,

jehoz chovani dobfe popisuje tekutinovy model.

+ . v It J4 . J4 ~ M w7 It
Ionty Ar nejprve zafadime také do tekutinového modelu a vSe feSime pomoci

rovnice kontinuity a Poissonovy rovnice za t¢elem rozdéleni elektrického pole. Bohuzel
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parametry iontové tekutiny nejsou piesné¢ znamé a jejich chovani znacné ovliviiuje
intenzita elektrického pole. Bude-li intenzita znaéna, popisujeme ionty Ar’ pomoci
modelu Monte Carlo.

V tomto hybridnim pfistupu nas nejvice zajimaji zmény energii (dopad
elektronu, excitace, ionizace, rekombinace), protoZze se jedna o nejCastéjsi procesy a ty
zjistime diky vzajemné interakci, ktera probihd mezi rtiznymi druhy ¢astic a feSime ji
iterativné do doby, nez bude dosaZeno ustdleného stavu. Naro¢nost tohoto hybridniho
modelu je n¢kolik dni, a to je vyrazné kratsi, nez kdybychom pouzili ryze ¢asticovy
model zaloZeny na technice PIC-MCC. Model dale mizeme jednoduse rozsifit i o dalsi
Castice (v naSem ptipad¢ necistoty). Standardni vysledky vypoctu zahrnuji: elektricky
charakter (tj. pomér elektrického proudu, elektrického napéti a tlaku, elektrické pole),

hustoty a energie z rtiznych druhii plazmatu a informace o srazkach v plazmatu.

5
04, S
E \ ."
-5 e ] ‘.;'
E 10 | L] In’ N ‘1—‘-...-.—'-"" 1| d
8. ... I|lI h .
© 154 / I-
-
'20 | > T I I T‘ | T
-6 -4 -2 0 2 4 6
r {mm)

Obrazek 6.6: Nasimulovany profil krateru pro doutnavy

vyboj po 1 h pti napéti 1 000 V, tlaku 75 Pa a proudu 3 mA [21].

Vysledky jsou podrobné popsany v [21, 25]. Znichz vytvofime kratké
shrnuti 0 moznostech vyuziti hybridni metody. Obrdzek 6.6 ilustruje profil krateru
pro doutnavy vyboj po 1 h pfi napéti 1 000 V, tlaku 75 Pa a proudu 3 mA. Je nutno
poznamenat, ze je tfeba udélat analyzu doutnavého vyboje pomoci hloubkového
profilovani (tj. méfeni koncentrace necistot ve vzorku). Musime mit prehled o tom, co
se vkrateru dé&je. Vurcité hloubce jsou vzorky odebirdny ve stejném casovém
okamziku. Vypocteny profil krateru (obrazek 6.6) neni zdaleka idealni pro hloubkovou

analyzu. Redlné je tento krater po obou stranach mnohem hlubsi, nez ve sttedu.
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6.5 Shrnuti jednotlivych pouzivanych metod

Shriime si poznatky, které se uplatiiuji v dnesni dob¢ pii modelovéani plazmatu.
Porovnejme naro¢nost a vyuzitelnost jednotlivych pouzivanych modelt a ohodnot'me
jejich silné a slabé stranky, k ¢emuz ndm poslouzi tabulka 2. Tekutinovy model,
zaloZeny na feSeni rovnice kontinuity pro jednotlivé druhy plazmatu, je zvlast¢ vhodny
pro detailni popis modelované situace. Ve vysledném modelu existuje velké mnozstvi
riznych druhii ¢astic a model pocitd 1 s chemickymi reakcemi, které zahrneme

do modelu, aniz by nas to stdlo mnoho vypocetniho Casu.

Spojenim rovnice kontinuity s Poissonovou rovnici ziskame prostiedek
pro vypocet intenzity elektrického pole. Ukazuje se, ze tento piistup vSak neni vhodny
pro detailni popis chovani elektronu, nebot’ ziskdme pouze hodnoty primérné energie

elektronu, a to vypocitime z rovnice energetické rovnovahy.

Podrobné chovéni elektronu pomérné piresné simulujeme pouzitim metody
Monte Carlo, kterda ndm pomoci generatori ndhodnych Ccisel nasimuluje srazky
elektronti. Poté pouzijeme diferencidlni algoritmy na feSeni Newtonovych pohybovych
rovnic pro drahu elektronu. Chceme-li déale zvysit piesnost nahradime metodu Monte
Carlo metodou PIC-MCC, kde popis drahy v plazmatu pfipojime k feSeni Poissonovy
rovnice, za ucelem ziskani selfkonzistentniho rozlozeni elektrického pole. Hlavni
nevyhodou tohoto pfistupu je dlouha doba vypoctu.

Jako nejvhodnéjsi se ukazuje pouziti hybridnich technik, kde vyuzivame
modelovani riznych pfistupl, ¢imz dostaneme uplny detailni obraz chovani plazmatu,
vcetné povrchovych procesti v atomovém méfitku. Bohuzel hybridni techniky vedou

k prodlouzeni vypocetniho ¢asu.
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Model Strucny popis Silné stranky Omezeni
Tekutinovy | Rovnice kontinuity Rychly Problém
Poissonova rovnice | Selfkonzistentni elektronové
pro elektrické pole rovnovahy
Monte Newtonovy pohybové | Velmi vhodny | Neni
Carlo zékony pro pohyb | pro zkoumani selfkonzistentni
jednotlivych elektront jednotlivych  skupin
¢astic (napf. elektrontt)
PIC-MCC | Podobné¢ jako  metoda | Vhodné pro zkouméni | Dlouhy
Monte Carlo + rovnice | elektronového chovani | vypocetni Cas
pro elektrické pole Selfkonzistentni
Hybridni Kombinace  tekutinového | Vhodné pro zkoumani | Velmi  dlouhy

modelu s modelem Monte

Carlo

energetické rovnovahy

Lepsi vypocetni cas
nez v metodé
PIC-MCC

vypocetni Cas

Tabulka 2: Shrnuti riiznych modeli pro popis plazmatu a shrnuti jejich silnych stranek

a omezeni.
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Z.avér

Cilem diplomové prace bylo vytvoteni ptehledu zakladnich poznatkl v oblasti
vyvoje pocitacové fyziky a moznost jejiho dalSiho vyuziti pfi feSeni, ¢i modelovani
realnych problému ve fyzice plazmatu.

V prvni ¢asti prace jsme si vymezili pojem plazma a provedli jsme jeho stru¢nou
charakteristiku a moznosti jakym ho diagnostikovat. Zmapovali jsme si moZnosti
vyuziti pocitaCové fyziky pii simulacich plazmatu za pfitomnosti magnetického pole
zalozenych na magnetohydrodynamickém popisu plazmatu, zkoumani slunecniho
maxima, meziplanetarni prostiedi a projekt ITER.

Druhé cast strucné shrnuje historicky vyvoj vypocetni techniky a v ndvaznosti
na to prvni kracky pocitacové fyziky. Nastinili jsme hardwarovou koncepci podle Johna
von Neumanna, kterd se pouzivd do dneSni doby a uvedli jsme v soucasnosti
pouzivanych operacnich systému, vcetn¢ jejich vyhod a nedostatki. Dale v praci
nasleduje vycet programovacich jazyki a zakladni schémata Césticového, spojitého a
hybridniho modelu.

V dalsi casti prace jsme se zabyvali jednotlivymi piistupy pro simulace,
jednotlivymi postupy pii modelovani plazmatu, uvedli jsme si jejich vyhody a
nedostatky.

V zavérecné kapitole jsme si uvedli ukazky vyuziti téchto modell v praxi. Tyto
ukazky jsme ilustrovali graficky. Na zavér je uvedena tabulka metod.

Myslim, ze v této diplomové praci se podatfilo nastinit a shrnout zékladni

poznatky z oblasti poc¢itatového modelovani ve fyzice plazmatu.
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