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Abstrakt

V této praci se zamérujeme na vyhodnocovani experimentéalnich dat pomoci programova-
ciho jazyka Python napti¢ tfemi riznymi fyzikalnimi tlohami zabyvajicimi se grafenem.
Cile prace vychazeji z praktickych experimentt, pti kterych vyuzivame gallium ¢i nitrid
gallia pro zménu elektrooptickych vlastnosti grafenu nebo experimentii, které vyzaduji
simulaci Sifeni naboje v grafenové nanoelektronice. Tyto tlohy postupné vyuzivaji ana-
Iyzu obrazu a numerické simulace. Teoreticka ¢ast prace slouzi jako reserse a jako uvedeni
zékladnich algoritmu zpracovani obrazu a postupti v oblasti numerickych simulaci. Prak-
ticka c¢ast prace se pak zaméfuje na vyhodnocovani uspésnosti jednotlivych programii,
jejich implementaci pti praktickém vyhodnoceni a vysvétleni experimentalnich vysledkii.

Summary

In this thesis, we focus on evaluating experimental data using the Python program-
ming language across three different physics problems dealing with graphene. The goals
of the thesis are based on practical experiments that use gallium or gallium nitride to al-
ter the electro-optical properties of graphene or experiments that require the simulation
of charge propagation in graphene nanoelectronics. These tasks successively use image
analysis and numerical simulations. The theoretical part of the thesis serves as a research
and as an introduction to basic image processing algorithms and numerical simulation
techniques. The practical part of the thesis then focuses on the evaluation of the success
of each program, its implementation in practical evaluation and explanation of experi-
mental results.

Klicova slova
Python, grafen, zpracovani obrazu, simulace, difuze naboje, hallbar, gallium, nitrid gallia.

Keywords
Python, graphene, image processing, simulation, charge diffusion, hallbar, gallium, gallium
nitride.
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L d

Uvod

Programovaci jazyk Python zaziva velky rozkveét. Stava se stale vice popularnéjsim diky
své univerzalnosti, jednoduchosti a Siroké skale vyuziti. Stava se z néj standard v ob-
lasti datové analyzy a strojového uceni, disponuje sirokou skalou webovych frameworkt
a nachazi uplatnéni i ve fyzice a védé obecné. Python je open-source, intuitivni a snadno
se uci. Disponuje rychle rostouci komunitou vyvojart a podporou velkych technologickych
spolec¢nosti. Jeho popularita a predevsim oblibenost i mezi védci stale roste a s ni i moz-
nosti jeho vyuziti v nejriznéjsich oblastech, véetné fyziky.[1] Z téchto divodu je Python
vyuzit i pro feseni problému v této diplomové praci.

Spole¢nym jmenovatelem kromé Pythonu je pro vsechny ulohy této prace grafen. Jedna
se o prelomovy materidl poprvé vyrobeny v roce 2004.[2] Grafen je prelomovy hlavné
diky svym jedine¢nym fyzikdlnim vlastnostem.[3, 1] M4 i mnoho aplikaci, které sahaji
od senzoru plynii pies biosenzoriku az napiiklad po zpeviiovani materidla.[5] VSechny tyto
aplikace maji ale jedno spole¢né tiskali. Kazdé z nich vyzaduje mnoho experiment k tomu,
aby se vyladila tak, aby byla komercéné ¢i védecky pouzitelna v praxi. Na tento problém
se snazime v této praci odpovédét a prijit s postupy, jak ulehcit praci experimentatorim
alespon v urcitych oblastech aplikaci grafenu.

Snazime se analyzovat data a simulovat fyzikalni procesy tak, aby méli experimenta-
tori méné prace s manudlnim vyhodnocovanim dat nebo aby meéli numerickou predstavu
pro srovnani s experimentem. Proto mame v této praci snahu vyvinout néastroje pro ge-
nerovani ucelenych dat z experimentti, kterd muze nadale experimentator pouzit ve svij
prospéch a komplexnéjsi analyzy.

V prvni tloze chceme analyzovat snimky galliovych kulicek na grafenu. Zajimé nas prede-
vsim jejich poloha, velikost a vyvoj téchto velicin v ¢ase, z ¢ehoz muzeme vyvodit rizné
zavéry pro experimenty jako napriklad to, jestli se vzorky chovaji 1épe pri mensim, nebo
vétsim pokryti kulickami.

Druh4 tloha tesi numerickou simulaci sifeni naboje na grafenové strukture. Jedna se o ge-
ometrii velice podobnou klasickému polem fizenému tranzistoru. Stejné tak mé i tato
struktura vyuziti zalozené na podobné bézi jako polem Tizeny tranzistor. Uplatnéni na-
chéazi od jednoduchych senzori magnetického pole az po biosenzoriku a mnoho dalsich
aplikaci.

Posledni tloha je zna¢né podobna prvni, jelikoz pracujeme se snimky gallium nitridovych
struktur na grafenu. Opét se jedna o zpracovani obrazu. Zde ovSem s tim rozdilem, zZe ne-
pracujeme s ¢asovou sérif snimk, ale s jednim snimkem, ktery reprezentuje vystup celého
experimentu. Mimo to jsou gallium nitridové struktury odlisné od galliovych kulicek. Maji
osu symetrie (namisto kulicky, kterd ma bod symetrie) a je proto mozné jim pfisoudit ori-
entaci. Pravé tuto orientaci chceme detekovat stejné tak jako pozici a velikost danych
struktur.



1. Teoreticka cast
1.1. Grafen

1.1.1. Fyzika uhliku

Uhlik je zakladnim stavebnim prvkem mnoha struktur, mezi které patii i grafen. Je tomu
tak mimo jiné i diky jeho schopnosti hybridizace orbitalti. Hybridizace orbitall je jev,
prii kterém dojde témér ke slouceni orbitalti z jejich energetického hlediska. To vede k tomu,
ze se orbitaly pak chovaji energeticky velmi podobné i pres to, ze byly ptivodné na odlis-
nych energiich.[6] Tim se vytvoii sada novych orbitalt, které dokézi tvotit mnoho riuznych
vazeb.

Hybridizovat mtiZe molekula uhliku do t¥i riiznych stavi. Jsou to stavy sp3, sp® a spl.
Stavy odpovidaji postupné jednoduché, dvojné a trojité chemické vazbé. Prikladem latek
pro rizné stavy hybridizaci miize byt diamant [7] ¢ methan (CH,) pro sp®, grafen, ethylen
(CoH,) ¢i benzen pro sp? a na konec napiiklad acetylen (CoHy) pro sp! hybridizace.[0]

Pro nas je zajimava podoba benzenového jadra, jelikoz ma velice podobnou strukturu va-
zeb jako grafen. Pii pohledu na vazby muzeme pozorovat, ze vazby mezi sousednimi dvéma
uhliky a jednim vodikem jsou realizovany tfemi hybridizovanymi orbitaly sp?. Kazdy
uhlik navic k tomu disponuje jednim volnym nehybridizovanym orbitalem p. Zasadni
je zde ta vlastnost, ze vSechny hybridizované orbitaly (tedy i vazby) lezi v jedné roviné.
To umoznuje grafenu byt 2D materidlem. Dalsi vlastnosti, které je vhodné si vSimnout,
je natoéeni nehybridizovaného orbitalu p, ktery je kolmy na rovinu t¥{ sp? vazeb. Kazdy
tento orbital prispiva jednim volnym elektronem. To zapti¢inuje celkem vyjimecné vodi-
vostni vlastnosti grafenu.[] Stejné tak je tento volny p orbital divodem, pro¢ se na kolmy
smér k roviné grafenu mohou navazovat dalsi latky. Tak poté vznika dobre znamy grafit,
coz je nékolik vrstev grafenu spojenych volnymi p orbitaly.[¥]

1.1.2. Geometrie grafenu

Grafen je monovrstva atomi uhliku, usporadana do pravidelné Sestitthelnikovité mrtizky
(neboli je v uspotradani véeli plastve - anglicky honeycomb).[9] Primitivni butiku grafenu
tvoii dva bazové atomy uhliku a dva bazové vektory @, a d.[7] Vektory sviraji vzajemné
tihel 60 ° a vzdélenost dvou nejblizsich uhlika ¢nf 1,42 A, jak je ukdzéno na obrazku 1.1.
Stejné tak poté definujeme bazové vektory reciprokého prostoru grafenu by a b vychazejici
ze stiedu Brillounovy zény I'.[7]



1. TEORETICKA CAST

AKX

Obrazek 1.1: a) Atomova mfizka grafenu s bazovymi atomy A a B a bazovymi Vektory

ai, Gy a mrizkovou konstantou a =1 42A b) Reciproka mfizka grafenu s vektory b1 a b2
vychazejicich ze stiedu Brillounovy zény I

Konkrétné muzeme pak zapsat vsechny vektory jako

2
iy = g (3, —\/5) , (1.2)
b — 2—7; (1, —\/5) : (1.3)

by 2—2 (1, \/§> : (1.4)

kde a je mifzkové konstanta o hodnoté 1,42 A.

1.1.3. Fyzikalni vlastnosti grafenu

Pri feseni pasové struktury grafenu dostavame nasledujici disperzni relaci

k k., k
E(ky, ky) o< :E\/1+4COSZ@+4COS 36; cos \/§2a = (1.5)

kde a zna¢i mriizkovou konstantu. Kladné znaménko ve vyrazu odpovida vodivostnimu
pasu a zaporné znaménko valenénimu.[10] Vizualizaci takového padsu muzeme vidét na né-
sledujicim obrazku 1.2.



1.1. GRAFEN

Obréazek 1.2: Pasova struktura grafenu. Vidime linedrni chovani v oblasti Diracovych K,
K’ bodu. Prevzato z [11].

Pri pohledu na pasovou strukturu grafenu na obrazku 1.2 muzeme vidét zajimavy jev
v bodech K a K’ reciprokého prostoru. V téchto bodech, které se nazyvaji Diracovy body,
dochazi ke vzajemnému dotyku valenéniho a vodivostniho pasu. Miuzeme grafen tedy
povazovat za polovodi¢ s nulovym pasem zakazanych energii.|/]

V blizkosti Diracovych bodt K a K’ 1ze vyjadrit disperzni zavislost elektront grafenu jako

E(k) = £hogk, (1.6)

kde v je Fermiho rychlost.[!] Lze si povsimnout, Ze je to vzorec velmi podobny disperzni
relaci fotonu (ve vakuu) E(k) = hck, kde je energie také pres konstantu linedrné zavisla
na velikosti vlnového vektoru k. Z pasové struktury pak plyne mnoho vlastnosti grafenu.

Optické vlastnosti

Jelikoz ma grafen pas zakazanych energii o nulové velikosti, absorbuje v oblasti vSech
vlnovych délek pocinaje infracervenym zarenim az po viditelné svétlo. Pfesto mé nizky
absorp¢ni koeficient priblizné 2,3 % pro svétlo v téchto vinovych délkéch, coz je zapri¢inéno
jeho tenkosti. Teoretickd hodnota absorpéniho koeficientu je imérna konstanté jemné
struktury «, se kterou se v kvantové fyzice bézné setkavame a to konkrétné podle vyrazu
ma =~ 2,3%. 1 pres to, Ze je tedy grafen (monovrstvta uhliku) v podstaté prihlednd,

absorp¢ni vlastnosti ma témér identické jako klasicky grafit.[4]

Mechanické a tepelné vlastnosti

Tepeln4 vodivost grafenu ¢ini v roviné chemickych vazeb zhruba 3000 W m= K}, coz z gra-
fenu ¢ini skvély tepelny vodi¢. Mimo to disponuje grafen i vynikajicimi mechanickymi

6



1. TEORETICKA CAST

vlastnostmi, kde v tahovych testech dosahuje Youngova modulu pruznosti az 1 TPa [3],
coz je v porovnani s hodnotami béznych oceli (208 GPa [12]) velmi vysokd hodnota.
Je vSak na povazenou, jak tato data interpretovat, jelikoz grafen povazujeme za 2D mate-
ridl, pro ktery neplati bézny Hookuv zakon a jeho odvozeni v podobé o = Fe. V praci [1]
uvadi, ze ziskany Youngtv modul o hodnoté 1TPa pro grafen je prepocitan s pouzitim
predpokladu, Ze tloustka monovrstvy grafenu d ¢ini 3,35 A. Hodnota d viak vychézi pouze
ze skutecnosti, ze dvé monovrstvy grafenu v grafitu jsou vzdaleny pravé o tuto hodnotu.
Zaveérem je ale tfeba poznamenat, ze vypoctena hodnota Youngova modulu pro grafen
velice dobre odpovidd Youngovu modulu klasického 3D grafitu, ktery ¢ini 1,02 TPa.[/]

Elektrické vlastnosti

Vyéet skvélych vlastnosti grafenu je zavrsen jeho elektrickymi vlastnostmi, kde dispo-
nuje mozna nejvetsi skalou potencidlnich aplikaci. Pro charakterizaci elektrickych vlast-
nosti nejlépe poslouzi koncentrace nosi¢ti ndboje n a pohyblivost nosi¢ti naboje u, které
pro grafen ¢ini n ~ 10" em™ a g > 10° cm?*V~1s71.[/]

Pro vysoce kvalitni grafen s n ~ 102cm™2 pak nastava jev, kdy stiedni volna driha
| (podléhajici vatahu | = (h/e)u(n/m)z) elektrontt pohybujicich se v grafenu je v fadech
stovek nm.[13] To ma pak za nésledek, Ze muzeme pozorovat projevy kvantové fyziky,
jako napriklad kvantovy Halltv jev, vznik Landauovych hladin a nebo naptiklad Schub-
nikovy-de-Haseho oscilace.[]]

1.1.4. Dopovani grafenu

Grafen nam umoznuje manipulovat s Fermiho hladinou, kterd urcuje, jakym zptisobem
grafen reaguje na elektrické pole. Posunutim této hladiny nahoru (n-dopovani) pridévame
do materialu elektrony, ¢imz se z néj stava vodic, ve kterém proud proudi diky elektrontim.
Naopak posunutim hladiny dolu (p-dopovani) odebirdme elektrony a vytvaiime diry, které
se stdvaji nosi¢i naboje. [17]

Jednim ze zptsobt, jak posunout Fermiho hladinu, je pfilozeni napéti na grafen.[16] Dalsi
moznosti je dopovani grafenu riznymi prvky, které ovliviiuji jeho pasovou strukturu. Na-
priklad atomy gallia se shromazduji do kulatych utvari a dopuji grafen elektrony, ¢imz
jej n-dopuji a posunuji Fermiho hladinu nahoru.[17]

Diky nastaveni Fermiho hladiny mtizeme z grafenu délat vodic¢, nebo polovodi¢, coz otevira
dvete k siroké skale aplikaci v oblasti elektroniky, optiky a dalsich oblastech.

1.1.5. Vyrobni procesy grafenu

I pres to, zZe byla existence stabilniho grafenu dle drivéjsich predpokladi fyzikt vyvracena
[18], dalsi teoretické vypocty tento vypocet upravily a uvedly, ze grafen mize existovat
i ve stabilni formé diky pfedpokladim pokiivené miizky a silnych vazeb mezi uhliky.[2]
Urcité vyrobni techniky grafenu (primarné exfoliace) jsou na prvni pohled celkem jedno-
duché. Kazdopadné pripravit chemicky ¢istou vétsi plochu kvalitniho grafenu bez defekt
je vyzva, kterd je dnes casto fesena.[lY]
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Mechanicka exfoliace

Jeden z nejleh¢ich postupt pripravy grafenu je exfoliace probihajici pouze s pomoci gra-
fitu a lepici pasky. Jednoduchym nalepenim a navazujicim odlepenim pasky z kusu grafitu
dokazeme extrahovat grafenové vrstvy. Na pasku dostaneme timto zpiisobem mnoho riz-
nych celki grafenu. Pievazna vétsina téchto celkii ma desitky az stovky vrstev. [7] Ovsem
nékolik malo celkl tvori opravdovou monovrstvu zadaného grafenu. Celky jsme schopni
prenést na substrat a na ném dale zkoumat, ktery z nich je zadanou monovrstvou.
Tento postup je velice jednoduchy i ¢asové nenarocny. Je to ovsem za cenu velké ne-
spolehlivosti a faktu, ze vyrobni postup neni nijak dobre definovany. Tim padem nelze
ani zarucit prilis velkou opakovatelnost vyroby jednotného vzorku grafenu.[7]

Epitaxni rtast

O néco sofistikovanéjsi metoda vyuziva epitaxniho ristu napiiklad vysokym ohfevem SiC
substratu. Zde uz je postup vyroby definovanéjsi a predvidatelnéjsi. Problém zde ovsem
nastava tim, Ze nevime, na jaké atomové roviné mame substrat ukonceny (a tim padem
na jaké atomové roviné bude grafen rist). Vyrostly grafen ma pak jiné vlastnosti podle
toho, jestli byl rosten na Si vrstvé, nebo na C vrstvé substratu.|7]

Chemicka depozice z plynné faze

Metoda chemické depozice z plynné faze (Chemical Vapor Deposition - CVD) pro vyrobu
grafenu je povazovana zatim za jednu z nejefektivnéjsich z hlediska kvality a pokryti
vétsich ploch. Umoznuje vytvorit polykrystalicky grafen o doméndach velikosti az 100 pm.
Tento postup je rovnéz dobte skalovatelny a definovany.

Pro vyrobu grafenu zjednodusené probihd chemicka depozice z plynné faze tak, ze se do ko-
mory se substratem vpousti methan v plynné fazi. Ten doseda na povrch substratu,
kde se uhlik zachytava na substrat a vytvari postupné mrizku grafenu. Mimo to musi
byt ale odveden zbytkovy vodik. Proto cely experiment probihé za vysokych teplot okolo
1300° C.[20]

1.1.6. Grafen s primésmi

Jak bylo zminéno v kapitole 1.1.3 grafen samotny disponuje rovnomérnou absorpci svétla
v rozsahu od 300 nm az do 2500 nm. Proto nelze grafen z tohoto pohledu pouzit jako pti-
lis dobry detektor infracerveného, viditelného a ultrafialového elektromagnetického zareni.
Pri pridani nanostruktur na grafen se situace ovSem méni a miizeme dosdhnout napriklad
az 30% absorpce v oblasti viditelného svétla diky pridéni zlatych nanocastic.[21] Vel-
kou vyhodou je i laditelnost oblasti absorpce podle velikosti nanoéastic.[21] Kromé zlata
lze pouzit i jiné prvky, mezi kterymi je napiiklad gallium. To dokaze upravovat plazmonic-
kou odezvu grafenu na dopad elektromagnetického zareni. Naslednou mutaci gallia jsme
schopni vytvorit napriklad gallium nitrid, ktery dokaze rozsirit (ptvodné nulovy) pds
zakazanych energii grafenu tak, ze mizeme takovou strukturu pouzit k detekci ultrafia-
lového zareni.[5] Pravé aplikaci galliovych a gallium nitridovych nanostruktur na grafenu
se v této praci zabyvame.
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1.1.7. Hallbar

Grafen ma vyuziti i v Cisté podobé a to v pripadech, kdy z néj vytvorime néjakou ge-
ometrickou strukturu. Budto mtzeme vyuzit mechanickych vlastnosti a vytvaret kom-
pozitni materidly s primési grafenu, které dosahuji skvélych mechanickych vlastnosti.[22]
Nebo muzeme vyuzit elektrickych vlastnosti grafenu a vytvorit takzvany hallbar znéazor-
nén na obrazku 2.12 (v této praci budeme mluvit i nadale o hallbaru i pres to, ze se jedna
o prevzaté slovo z anglictiny). Jedna se o grafen s obdélnikovou geometrii na substratu
(nejcastéji SiOy). Geometrie grafenu je navic obohacena o dalsi 4 vyvody umoznujici
¢tyrbodové méteni. Obecné je pak cely vzorek podobny typickému tranzistoru fizenému
elektrickym polem (Field effect tranzistor - FET). K podobnym tucelum (jako polem ti-
zeny tranzistor) lze také hallbar vyuzivat. Dale jsme schopni s hallbarem mérit Halluv
jev, nebo i projevy kvantové fyziky (viz kapitola 1.1.3). Zajimavym aspektem je také to,
jak se takova struktura chova napriklad pri riznych vlhkostech nebo prilozeni hradlového
napéti. Jsme pak schopni vytvaret detektory plynu, nebo naptiklad senzory pouzitelné
v biologickych aplikacich reagujici na urcité molekuly.[23]

1.2. Metody zpracovani obrazu

Ukol zpracovani obrazu muze zahrnovat mnoho pozadavki odvijejicich se od toho, jaké
data chceme vy¢ist, nebo i od toho, z jakého obrazu chceme data vycitat. V tlohach,
které budeme dale resit, chceme charakterizovat polohu, velikosti objektu a pripadné je-
jich orientaci. Popiseme zde tedy metody, které se pouzivaji hlavné pri reseni téchto tkola.

V celé sekci 1.2 budeme uvazovat, Ze lze libovolny obréazek reprezentovat funkei f(z,y)
v prostoru soutadnic {z, y}, kterd vraci diskrétni hodnotu obrazu na dané diskrétni pozici
(z,y) (typicky 0 az 255 pro 8 bitové obrazky).

1.2.1. Prahovani

Prahovani tvori centralni operaci v metodéch zpracovani obrazu, kterou lze délit dle dvou
hlavnich kritérii. Prvnim z nich je, kde a jak je prahovani aplikovano a druhym je, na jaké
hodnoty mapujeme vysledny obraz.

Dle prvniho kritéria délime prahovani na globalni a na lokdlni. Globalni prahuje cely
obrazek dle jedné jediné hodnoty, zatimco lokédlni se prizptisobuje mensim podoblastem
obrazku.

Druhé kritérium zase rozdéluje prahovani napiiklad na prahovani na nulu, prahovani bi-
narni a dalsi typy. Pri zpracovani obrazu se velice ¢asto uchylujeme k binarnimu prahovani,
jelikoz pak vyrazné zjednodusuje dalsi praci s obrazem a detekei objekti.

Mizeme tedy definovat globalni binarni prahovani obrazu o hodnoté ¢, jako

_J1 kde f(z,y) >t
f(x,y)—{o iinalk. (1.7)

Jak najit optimalni hodnotu prahu t je ovSem vyzvou, kterou Tesi mnoho algoritma.
Casto chceme v obrazcich rozliit svétlé poptedi a tmavé pozadi.[24] Timto problémem
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se zabyva mnoho algoritmii, ovSem v této praci budeme vyuzivat takzvanou Otsuovu
metodu popsanou v nasledujici kapitole 1.2.2.

1.2.2. Otsuova metoda prahovani

Tato metoda vychazi z myslenky, ze mizeme histogram obrazku aproximovat slozenim
dvou oddélenych funkci (na které muzeme nahlizet jako na pravdépodobnostni rozdé-
lenf). Prvni funkce slouzi jako reprezentace svétlého popredi obrazku, zatimco druhd jako
tmavého pozadi viz obrazek 1.3.

N

y4i

Popredi Pozadi

AN

t Intenzita (- ),

Obrazek 1.3: Ukazkové rozdéleni histogramu podle Otsuovy metody.

Z obrazku 1.3 tedy plyne, Ze je potifeba najit ¢islo ¢ tak, aby byla obé rozdéleni co nejdéle
od sebe. Vzdy se dopustime chyby kde kus rozdéleni popredi utneme prahovou hodnotou
t a naopak kus rozdéleni pozadi vezmeme v potaz nad prahovou hodnotou ¢. Tuto chybu
se snazime v Otsuové metodé minimalizovat. Z obrazku 1.3 muzeme definovat chybnou
klasifikaci popredi jako pozadi Ej(t) jako

El(t):/ po(z)dz. (1.8)

Podobné zadefinujme chybnou klasifikaci pozadi jako poptedi Es(t) v podobé

Ey(t) = / " pi(@)da. (1.9)

Déle predpokladame, ze obé rozdéleni maji odlisnou pravdépodobnost vyskytu. Konkrétné
méjme pravdépodobnost vyskytu Pj(t) pro rozdéleni p;(x) a pravdépodobnost vyskytu
P (t) pro rozdéleni ps(z), kde P, + P, = 1.[25] Celkovou chybu pak muzeme vyjadrit jako

E(t) = Pi(t)Ev(t) + P2(t) E(t). (1.10)

10
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Miuizeme ukézat, ze rovnice 1.10 lze transformovat do podoby, kde vystupuje soucet va-
zenych rozptyli 0%(t) a o2(t) dvou rozdéleni p;(x) a py(z).[26] Rovnici 1.10 lze pak uvést
ve tvaru

o*(t) = wi(t)oi(t) + wa(t)os(t), (1.11)

Pokud tento problém preneseme do diskrétnich hodnot, definujeme vztahy pro diskrétni
rozdéleni p(k) na zékladé hodnoty jasu k

p(k) = 57 (1.12)

() = 3 (k). (1.13)
k=0

wolt) = S (k). (1.14)

kde k oznacuje konkrétni iroven jasu obrazku, nj konkrétni pocet pixeltt s hodnotou jasu
k, N celkovy pocet pixeli a L celkovy pocet irovni jasu. Tuto chybu o se pak snazime
minimalizovat s ohledem na parametr ¢.[20] Problém minimalizace o(t) lze ekvivalentné
vyTesit maximalizaci vyrazu

wi()wa(t) [ (t) — p2(t)]*, (1.15)
kde plati nasledujici vztahy
_ Yicokw(k)
pa(t) = o) (1.16)
_ é:_tl kp(k)
pa(t) = Tl (1.17)

1.2.3. Dilatace a eroze obrazu

Pti zpracovani obrazu se setkdavame s takzvanymi operacemi dilatace a eroze obrazu.
Obé operace jsou charakterizovany svymi jadry (maticemi) - specificky se jednd hlavné
o velikost jejich jader, jelikoz se typicky jadra definuji jako matice o konstantni hodnoteé.
Pro obrazové aplikace lze dilataci, znacenou jako @ zadefinovat nasledovné

(f @ B)(x,y) = max (f(x+k,y+1)), (1.18)
(k,1)eB
kde B je jadro operace dilatace.[27] Zjednodusené tedy vytvaiime novy obraz tak, ze pro-

chazime jadrem pres piivodni obraz a za hodnotu nového pixelu povazujeme maximalni
hodnotu ptivodniho obrazu, kterd lezi v prekryvu s jadrem operace. Operace dilatace
je nejlépe vystihnuta na nasledujicim obrazku 1.4.

11
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Obrézek 1.4: a) Pavodni obrazek. b) Obrazek po operaci dilatace. Prevzato z

Je tedy vidét, ze dilatace roztahuje svétlé objekty na obrazku. Velice podobné bychom
definovali i operaci eroze znacenou ©, jako

(feb)(x,y) = (g)iélB(f(x + k,y+1)). (1.19)

Vidime, Ze operace eroze funguje zcela identicky jako dilatace s tim rozdilem, ze bereme
misto maxima minimum.[29] Muzeme Tici, Ze operace eroze zuzuje svétlé objekty na ob-
razku. Ukazku prezentujeme na obrazku 1.5.

Obréazek 1.5: a) Puvodni obrazek. b) Obrazek po operaci eroze. Prevzato z

Obé tyto operace se hojné vyuzivaji v nejriiznéjsich metodach zpracovani obrazu. Casto
se aplikuji na obraz obé metody (dilatace a eroze) po sobé tak, aby v idealnim pripadé
zustal obraz nepozménén, ale snizil se jeho Sum.[30]

1.2.4. Metoda lokalnich maxim

Vsechny tkoly, které resime ve spojitosti s analyzou obrazu, se odvijeji od lokalizace
galliovych kulicek. Lze proto predpokladat, ze vysledny obraz kulicky bude mit vzdy
lokalni maximum a to v jejim st¥edu.[31]

Miizeme tak hledat lokadlni maxima v obraze a s jejich pomoci lokalizovat kulicky. V praxi
se ovSem setkavame se zasuménym obrazem, a proto se casto stava, ze maxim existuje
na dané nanostrukture vicero. Proto je potieba tento problém resit pokrocilejsim algorit-
mem, ktery dokaze napriklad hledat maxima s urc¢itou vzajemnou minimalni vzdalenosti
od sebe.

12
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Postup1, jak toho docilit, je vice. My zde rozebirame implementaci funkce peak_local _ma-
xima z knihovny scikit-image. Funkce nejdiive aplikuje operaci dilatace na ptvodni ob-
razek a poté porovnava nové vznikly obrazek s ptivodnim. Mista, kde se hodnota pixelu
na novém obrazku shoduje s hodnotou pixelu ze starého obrazku, pak funkce prohlasi
za lokalni maximum. [32]

Metody hledani lokdlnich maxim jsou ¢asto jednoduché na implementaci a byvaji i vypo-
¢etné rychlé. Ovsem pro nas tkol nejsou az tak prinosné, jelikoz s nimi dokédzeme galliové
kulicky pouze lokalizovat. Uz ndm ale nic nefeknou o velikosti kulicky. Metody slouzi
v nasem pripadé tedy spise ke kontrole dat o poctu nalezenych kulicek.

1.2.5. Houghova kruhova transformace

Houghova kruhova transformace je velice silna transformace umoznujici hledat teoreticky
libovolné utvary, které lze parametrizovat pomoci zapisu

F(5,8 =0, (1.20)
kde v znac¢i vektor vsech prostorovych souradnic a ¢ znaci vektor konstantnich parame-
tru.[25] V nasem pripadé pak fesime rovnici

(z—co)® + (y—c,)* =, (1.21)

kde ¢, a ¢, a ¢, znaci pofadé soutfadnici stiedu kruznice podél osy x, soufadnici stiedu
kruznice podél osy y a polomér kruznice.

Vysvétleni Houghovy kruhové transformace provedeme na jednodussim piikladu hledani
pifmek Houghovou klasickou transformaci. Ukol hleddni kruZnic je pak uz velice po-
dobny.[33] Hleddme tedy v obraze vSechny piimky s obecnym pfedpisem y = ax + b,
kde a a b jsou parametry (viz obrézek 1.6).

a) b) 1
(3717 yl) b= -1a+ y
y=azr+ b e
SN =
(22, 1)
(x:s; Z/J) b= -ma + y,
T a a i’

Obrazek 1.6: a) Tri body v prostoru {z, y} popisujici pifimku y = ax +b. b) {a, b} prostor
s bodem (&', '), charakterizujicim pfimku y = a’x + ' v prostoru {z,y}.

Rovnici primky y = ax + b mizeme prepsat na
b= —za+y. (1.22)

Z toho plyne, ze ptimce y = ax+b v prostoru {z, y} odpovida dvojice parametri (a, b). M-
zeme proto vytvorit novy prostor {a, b} popsan souradnicemi a a b, ve kterém kazdy jeho

13
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bod bude ekvivalentni jedné ptimce z prostoru {z, y}. Pokud se nyni zaméfime na rovnici
1.22, vidime, ze se jednd o klasickou rovnici pfimky v prostoru {a, b}.

Pti pohledu na konkrétni bod (a’,0’) muzeme vidét, ze jim prochdzi pravé tolik primek,
kolik bodt se nachézi na ptimce y = @’z +V v {x, y} prostoru. Bod (a/, ) je pro nés proto
velmi dulezity, nebot vystihuje hledanou primku y = o’z 4+ b'.

Konkrétné algoritmus hledani primek lze provadét tak, ze pro kazdy svétly bod v obraze
(prostor {z,y}) uvazime vsSechny mozné kombinace primek jim prochézejicich. To zna-
mend, ze v prostoru {a, b} nam vznikne ptimka. Takto v pivodnim obraze iterujeme ptes
vSechny svétlé body. To vytsti v mnoho zaznamenanych piimek v prostoru {a, b} a prave
tam, kde budou mit primky nejvétsi ¢etnost prisecikil, se nachazi kombinace parametrii
(a',V'), kterd popisuje hledanou piimku v obraze (prostoru {z,y}).

Problém s vyjadirenim primky ve tvaru y = ax + b je ten, Ze jim nelze popsat primky
typu x = konst. Proto se zavadéji jina parametrickd vyjadreni primek a to napiiklad
r = xcos ¢ + ysin ¢. Vypocet pak probihd naprosto identicky.[25]

Popsali jsme zde metodu pro hledani primek, jelikoz je jednodussi na pochopeni a hlavné
obsahuje 2 parametry, Je proto nazorna ve 2D obrazcich. Oproti tomu hledani kruznic
je jiz problém o tfech parametrech, a proto by se tézko ukazoval. Obecnd metoda hledani
kruznic zustava i presto identicka.

1.2.6. Hledani kontur

V kontextu analyzy obrazu je konturami myslena mnozina bodu, které maji podobnou
barvu nebo intenzitu a tvori hranici néjakého objektu. Dle kontury mtzeme pro dany
objekt ziskat jeho lokalizaci a také dalsi informace o jeho poloze, rozloze a podobné.|[31]
Hledani kontur témér vzdy vyzaduje, aby byly hodnoty v obraze prahovany z toho di-
vodu, aby bylo mozné odlisit pozadi a objekty v poptedi. Idedlnim pripadem je binarni
prahovani zminéné v 1.2.1, jelikoz je poté hledani kontur velice jednoduché. Uvazujeme
proto obecné pri hledani kontur, Ze objekty, které nas zajimaji, jsou v popredi a maji
svétlé pixely, zatimco pozadi reprezentované tmavymi pixely je mimo nas obor zajmu.[3)]

Postupt, jak kontury hledat, je mnoho. Mezi nejjednodussi patii naptiklad square trac-
king algoritmus, ktery je zalozen na jednoduché myslence reprezentované na obrazku 1.7.
Postup je takovy, ze zacneme na libovolném pixelu kontury a oznac¢ime ho, jelikoz patti
do kontury. Poté se posouvame na dalsi pixely dle nasledujiciho pravidla: pokud jsme byli
na pixelu popredi, oto¢ime se vlevo, pokud jsme byli na pixelu pozadi, ota¢ime se vpravo.
Ptitom pokazdé, kdyZ se nachdzime na poptedi, zaznamendme pixel jako konturu.[30]

14
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M Body kontury

— Cesta trasovani kontury

y (px)

Objevena hranice kontury

z (px)
Obrazek 1.7: Ukazka kontury a jeji detekce pomoci square tracing algoritmu.

vvvvvv

vvvvvv

Ten dokaze kontury nejen detekovat, ale i je radit do hierarchie. Dokaze tedy napriklad
klasifikovat konturu obsazenou v nadrazené konture a tento vztah obecné popsat. Tento
algoritmus, ktery v praci vyuzivime na mnoha mistech, implementuje knihovna OpenCV
pomoci funkce findContours.

1.2.7. Laplacian gaussianu (LoG)

Pro detekci objekti v obraze, které jsou reprezentovany odlisnym jasem od zbytku obrazu,
by teoreticky stacilo pracovat s jeho derivacemi. Pti pohledu na obrazek 1.8 je patrné,
ze prvni derivace f’'(z) nam dle oCekavani dava informaci o rychlosti zmény puvodni
funkce f(x). Druhd derivace f”(x) nam dé pak nejdilezitéjsi informaci pro takzvany zero
crossing point (neboli bod, kde se méni znaménko funkce) prvni derivace f’(x). Tento bod
je pro nas velice dilezity, jelikoz v ném druhd derivace f”(x) nabyva svého maxima.[38]

Druhé derivace f’(x)

Prvni derivace f’(z)

/\Objekt v obraze f(x)

X

Obrazek 1.8: Pusobeni derivaci na funkei f(x) reprezentujici objekt v obraze.
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Teoreticky by se dalo Tici, Ze je tento postup zbytecny, jelikoz jsme z jednoho maxima
v obraze (reprezentovaného funkei f(x)) udélali nové maximum na stejné pozici reprezen-
tované druhou derivaci f”(x). Jsou ale dva duvody, pro¢ tomu tak neni. Prvnim z nich je,
ze druhd derivace maximum umocnila co do absolutni ¢iselné hodnoty funkce. Druhym je,
7e praxe je Casto jina a pracujeme s daty, které trpi Sumem, nejsou presné popsatelné jed-
noduchymi funkcemi a podobné. Z toho diivodu prichézi do hry jesté gaussova funkce. Jak
sti zasuménou funkei f(z). Pokud bychom nyni aplikovali prvni nebo i druhou derivaci,
nedostaneme zadnou zajimavou informaci.

/

Druhé derivace f’(x)

ZaSumény objekt
v obraze f(x)

X

AN
7

Obrézek 1.9: Plsobeni derivaci na funkci reprezentujici objekt v obraze.

To 1ze vytesit tak, ze prvné obraz dostatecné vyhladime pomoci konvoluce s gaussovskym
jaddrem a na tento obraz nasledné aplikujeme laplacidn (neboli druhou derivaci dle polohy).
Tim pak dostavame ve stfedu objektu maximum druhé derivace i pres to, ze se jedné
o zasuména data. Abychom navic nemuseli neustale aplikovat gaussovsky filtr na obraz
a poté délat jeho druhou derivaci, lze matematicky prevést gaussovu funkci a druhou
derivaci do jednoho jediného jadra, se kterym nam pak staci udélat konvoluci s obrazem.
Tomuto se tikd LoG, neboli Laplacian of gaussian. Ve vysledku nam nad takovymito daty
stac¢i spustit algoritmus pro hledani lokalnich maxim, jelikoz po aplikaci LoG metody
pracujeme s hladkymi daty (mélo by byt proto zajisténo, ze lokdlni maximum bude témér
vzdy existovat pouze jedno). Ten ndm fekne pozice vSech detekovanych objektir.[25]

jadrem spoléhdme na to, ze je velikost (co do Sitky) gaussovy funkce (typicky vyjadieno
¢islem o) podobna velikosti funkce reprezentujici objekt v obraze f(x). Pokud bychom
meli napriklad objekt fadové Sirsi nez gaussovu funkci, nebude mit pak konvoluce témér
zadny efekt a stejné tak uplatnéni laplacianu. Nedostali bychom tedy zdaleka tak silny
signal, ktery by indikoval detekci objektu. Proto se v praxi typicky zadava rozsah ¢isla o,
se kterym chceme konvoluci gaussovskym jadrem provadét. Algoritmus pak provede vyse
zminény postup pro vsechny o z daného intervalu a je schopen zachytit veskeré objekty.
Toto je také jeden z hlavnich divodu vypocetni a ¢asové narocnosti tohoto algoritmu.[33]
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1. TEORETICKA CAST

1.2.8. Analyza hlavnich komponent

Analyza hlavnich komponent (Principal Component Analysis - PCA) se obecné uziva
k redukci dimenze urcité mnoziny statistickych dat. Touto redukci ziskame prave ty di-
menze (jinymi slovy parametry), na kterych je mnozina dat nejvice zévisla. Jedné se proto
o velmi abstraktni metodu, kterd lze vyuzit pro mnoho statistickych aplikaci.[39]

U analyzy obrazu vyuzivame tuto metodu pro urceni orientace detekovaného objektu.
Tim, Ze je objekt v obraze reprezentovan né¢jakou mnozinou bodi, mizeme na této mno-
ziné pomoci PCA uréit sméry, ve kterych maji body co nejvétsi rozptyl (tedy sméry,
na kterych poloha mnoziny bodu nejvice zavisi). To je ekvivalent natoceni daného ob-
jektu. Vice nazorné situaci popisuje nasledujici obrazek 1.10.

N
Hlavni nalezeny smér

Ortogonalni vedlejsi
nalezeny smér

° o8
RN
.-.3‘. .8.. %0 oo

N\ 4

Obrazek 1.10: Nalezeni hlavnich komponent mnoziny datovych bod pomoci PCA metody.

Matematické pozadi analyzy hlavnich komponent je slozité. Hlavné pro obecny pripad
o n dimenzich. Pokusime se zde spiSe jen nastinit postup této metody a to pouze pro jed-
nodussi 2D pripad s predpokladem nulového aritmetického prumeéru dat (tento predpoklad
klademe pouze pro zjednoduseni vypocti).

V pripadé, Ze mame mnozinu dat, mizeme tato data zapsat do jedné jediné matice.
Uvazme pro priklad body v 2D prostoru. Mizeme pak jejich souradnice zapsat jako
dva vektory ¥ a 3/, kde x;, respektive y; je z, respektive y souradnice i-tého bodu. Z téchto
dvou vektortu tvorici mnozinu 2D dat mizeme vytvorit matici vSech dat X nasledovné

X = (‘;) | (1.23)

Pro matici X mtzeme pak ziskat jeji kovariancéni matici, kterda ma podobu
var(Z)  cov(Z,¥) T A
Cx = ot V) x XXT = Cx, (1.24)
cov(y, )  var(y)

kde var() znad¢i rozptyl (varianci) a cov() znaci kovarianci dat. Bylo by nyni hezké mit moz-
nost transformovat takovou kovariancni matici na jinou kovarianéni matici, ktera bude
diagondlni. Vsechny mimodiagonalni prvky (které reprezentuji kovariance) budou tedy
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nulové a bude to znamenat, Ze jsme nasli souradnou soustavu, ve které mezi souradni-
cemi dat neexistuje zadny statisticky vztah a jsou na sobé nezavislé. Tim padem budou
rozptyly (variance) samostatnych soufadnic nejvétsi.[10] Hleddme tedy matici transfor-
movanych dat Y = SX, pro niz plati, ze jeji kovarianéni matice Cy je diagonalni.

Vime, ze matice Cx lze rozlozit pomoci vlastni dekompozice na QAQ ™! [11], kde matici Q
tvori vlastni vektory matice Cx a matice A je diagondlni matice obsahujici vlastni hodnoty
matice Cx. Mimo to lze zjistit, Ze diky symetri¢nosti matice Cx plati QT = Q1.[10]
Pokud nyni za hledanou transformac¢ni matici S prohlasime matici Q*, dostdvame nésle-
dujici

Y = SX

Y =Q'X
Cy x YY"
Cy x Q™X(Q™X)*
Cy x QTXXTQ
Cy xQ'QAQ"Q
Cy x A.

Miizeme si vSimnout, Ze posledni rovnice nam tiké, Ze kovarianéni matice Cy je imérné
diagonalni matici A. Nasli jsme tedy zadanou transformaci.[12] Tato transformace obsa-
huje pro nas dilezité informace pravé v transformacéni matici QT. Rikd ndm, jak mame
pivodni soutadnicovy systém dat rotovat, abychom se dostali do nového souradnicového
systému s nulovymi kovariancemi a nejvétsimi rozptyly (variancemi). Jinak feceno dava
nam (vlastni) vektory reprezentujici tyto sméry, které jsou ekvivalentem sméru natoceni
objektu. Timto zptisobem jsme schopni zjistit natoceni objektu v prostoru. Kromé toho
se také hodi vlastni hodnoty téchto vektorii skryté v matici A. Ty nam fikaji, v jakém
pomeéru jsou zastoupeny velikosti vlastnich vektorti, neboli v jakém poméru jsou rozptyly
(variance) dat vzajemné vici sobé. To lze v praxi interpretovat jako nesymetricnost dat
ve smérech vlastnich vektort.

1.3. Difuze

Ulohu, ve které fesime §ifeni ndboje na hallbaru, mizeme z fyzikalniho hlediska popsat
difuzi.

1.3.1. Fickovy zakony

Pro popis difuze slouzi dva Fickovy zakony. Prvni z nich hovoii o toku j v zavislosti
na gradientu veli¢iny ¢

j=—-DVe, (1.25)

kde D je difuzni koeficient.[13]. Druhy z nich (tézZ zvany rovnice kontinuity) udéva vztah
mezi ¢asovou parcialni derivaci velic¢iny ¢ a jeji divergenci
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1. TEORETICKA CAST

ac — —
—+V-.5=0 1.26
5 TV (1.26)
Po slouceni obou zékonit, dostavame obecnou podobu difuzni rovnice
ac — —
— =V - (DVe). 1.27
5~V (DVo) (1.27)

1.3.2. Difuzni rovnice ve 2D

Pro nase tucely, kde pracujeme s velmi tenkymi vrstvami (i monovrstvami) muzeme di-
fuzni rovnici nadale upravit tak, aby platila pouze pro dvou dimenzionalni homogenni
struktury a tim padem popisovala fyziku probihajici na povrchu latek. Zajima nés siteni
naboje, které jsme v experimentu schopni detekovat neprimo prostrednictvim méteni povr-
chového potencidlu @poyren. Ten méfime s pomoci Kelvinovy sondové mikroskopie (Kelvin
probe force microscopy - KPFM). Proto uvadime rovnici jiz ve tvaru, ktery popisuje Si-
feni povrchového potencidlu @povren zavislého na prostoru a ¢ase @poyreh = Ppovreh (€, Y, t)
s predpokladem konstantniho povrchového difuzniho koeficientu Dpoyrch -

82 OVIC
- + 90132 h ‘
ox dy

(1.28)

090 ovrch 6290 ovrch
# =D povrch ( S

1.3.3. Numericka reseni difuzni rovnice

V oblasti feseni parcialnich diferencialnich rovnic (mezi které difuzni rovnice spada) exis-
tuji tfi hlavni pristupy, jak je resit - metoda konec¢nych diferenci, metoda konec¢nych prvki
a metoda konecnych objemi. Vsechny maji spolecné to, ze jsou definovany na néjaké siti,
na které dany problém resime.

Prvni a nejvice intuitivni metodou je metoda konecnych diferenci. Tato metoda pra-
cuje s hodnotami zkoumanych funkei na koncich jednotlivych intervalt sité. Typicky pak
na téchto intervalech aproximuje derivace funkci podle

f(xo+h) = (o)
h

['(wo) ~ (1.29)
To pak vede na soustavu rovnic, které metoda resi naptiklad pomoci algebraickych ope-
raci s maticemi.

Dalsi metoda - metoda konec¢nych objemt - se na rozdil od metody konecénych diferenci
nediva na hodnoty funkce na koncich intervali sité. Misto toho se diva na pribéh funkce
na kazdém intervalu sité a vyhodnocuje integral (aritmeticky priameér) této funkce. V ur-
¢itém slova smyslu lze proto prohlésit, ze nepracuje s funkcemi samotnymi, ale s jejich
toky. Stejné tak je metoda odlisnad v tom, Ze se nediva na hodnotu pro jeden fixni bod
na kraji intervalu sité, ale spise na hodnotu, ktera specifikuje cely interval sité. Tato me-
toda tedy opét zjednodusuje vypocty diky diskretizaci prostoru, ovsem samotny problém
resi pomoci prevedeni veskerych veli¢in na jejich integralni podoby a pracuje nadale s té-
mito ¢isly. Je zajimavé si povsimnout vlastnosti konzervativnosti této metody. U metody
kone¢nych diferenci mame o funkci predstavu pouze z mnoziny omezenych bodua. Pokud
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dojde ke zvoleni spatné (idké) sité, miuzeme funkci aproximovat velice Spatné. Zatimco
u metody konecénych objemt vystihujeme integral celé funkce nezkreslené mensimi pii-
spévky integralii na vsech intervalech sité. Nedochazi tedy k tak velké ztraté informace
o funkci.

Obé jiz zminéné metody fungovaly na zdkladé aproximace funkce néjakym zplisobem
at uz v ramci celého intervalu sité, nebo pouze na konci intervalt sité. Metoda konec-
nych elementt oproti tomu voli ptistup takovy, ze se snazi danou funkci na intervalu sité
aproximovat jinou funkei. Zalezi proto na uzivateli, jaky ¥ad aproximace si zvoli (linedrni,
kvadraticky a tak dale).[14]

Srovnani vSech metod ukazujeme pro zjednoduseny 1D pripad na nasledujicim obrazku
1.11.

Metoda
kone¢nych
diferenci

Metoda
kone¢nych
objemi

Metoda
konecénych
elementu

Sit

X

Obrazek 1.11: Porovnani metod konecnych diferenci, objemt a elementt a jejich pristupu
k diskretizaci zkoumanych funkei.
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2. PRAKTICKA CAST

2. Prakticka cast

V praktické &sti vyhodnocujeme vysledky vSech t¥{ dloh postupné. Ukolem k prvnf
tloze bylo zpracovat obrazy z rastrovaciho elektronového mikroskopu (Scanning electron
microscopy - SEM), které zaznamenavaly galliové kulicky nadeponované na grafenu.
Druhy kol spocival v simulaci siteni ndboje a ¢asového vyvoje potencidlu na strukture
zvané hallbar. Posledni kol se podobal tkolu prvnimu, kde jsme analyzovali snimky nit-
ridu gallia na grafenu. Dodatecny tikol kromé lokalizace a charakterizace zde spocival
i v analyze orientace ¢astic, jelikoz ¢astice nejsou symetrické.

2.1. Charakterizace galliovych kulicek na grafenu

2.1.1. Uvedeni problému

Experiment za timto tkolem probiha deponovanim gallia na grafen v casovém intervalu
zhruba 180 minut. Béhem tohoto ¢asového intervalu je potizeno nékolik snimkt po 5 minu-
tach z rastrovaciho elektronového mikroskopu. Pracujeme proto s obrazky, které obsahuji
galliové kulicky rtznych velikosti na grafenu. Veskeré snimky z této ¢asti jsou prevzaty
od Ing. Jakuba Piastka. Pro priblizeni problematiky ukazujeme c¢asovy vyvoj celého ex-
perimentu na nasledujicim obrazku 2.1.

90 minfNICEEN
[ T P

0 mi 30 min

.....

OOOOO

Obréazek 2.1: Znazornéni experimentu depozice gallia na grafen. Intervaly mezi snimky
jsou 30 minut. Deponovano za teploty 300° C.

2.1.2. Pozadavky na program

Program by mél zvladat lokalizovat kulicky, stejné jako zjistit jejich velikost a jejich cel-
kovy pocet. Dale ma program za kol vyhledat nejblizsiho souseda kazdé kulicky. Posledni
ulohou je pak zjistit celkové pokryti grafenu galliovymi kulickami. Zaroven parametry
chceme analyzovat pro kazdy snimek, coz nam poskytne casové zavislou statistiku vsech
parametri.
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2.1. CHARAKTERIZACE GALLIOVYCH KULICEK NA GRAFENU

2.1.3. Priprava obrazu

Mnoho snimkt casto obsahuje body na které se ostri, zamérovaci k¥ize a nebo i necistotu
na vzorku, kterd by se do analyzy obrazu neméla dostat. VSechny snimky proto ofezavame
tak, abychom se zbavili vSech nechténych artefakti.

Dalsim krokem je odstranéni Sumu obrazu. Prvni moznosti, jak se zbavit Sumu v obrazu,
je konvoluce obrazku s gaussovskym jadrem. Toto efektivné rozmaze obrazek a tim padem
i zmirni Sum. Problém tohoto postupu ovsem byl, Ze nikdy nevedl k lepsim vysledktim
pri aplikaci dalsich algoritmu, které hledaly kulicky. Obecné se ukazalo, Ze i mensi rozma-
zani obrazku vede ke spatnym vysledktim. Proto jsme tento postup zavrhli a déle ho v této
praci neuplatnujeme. Oproti tomu druhy postup uplatiujici dilataci a erozi (viz kapitola
1.2.3) na obraz ihned po sobé prokazal lepsi vysledky. To ukazujeme na obrazku 2.2.

b)

250

)
[=1
[=]

150

Intenzita (-)

Obrazek 2.2: Ukazka efektu aplikovani dilatace a eroze po sobé na obraz. a) Detail origi-
nalniho obréazku z mikroskopu. b) Detail upraveného obrazku s fadové snizenym Sumem
bez vyrazného snizeni intenzity kulicek.

Pti néasledné operaci prahovani prichézelo v ivahu nastaveni globalniho binarniho praho-
vani popsaného v kapitole 1.2.1 se stejnou hodnotou prahu pro vsechny obrazky v ¢asové
sérii. Problém této metody spociva v tom, ze kazdy potizeny snimek miize mit zcela jinou
expozici, ¢imz je tato metoda nepouzitelna. Tento problém jsme zkusili adresovat algorit-
mem pro vyrovnani expozice vsech obrazkti pomoci ekvalizace histogramu. Byla pouzita
funkce equalize__hist z knihovny scikit-image. Problém této metody ale spocival v tom,
ze zména expozice Casto vedla i k vizualni zméneé velikosti galliovych kulicek. Algoritmy
tedy poté vyhodnocovaly kulicky Spatné, jelikoz se jevily casto vétsi. Proto tuto metodu
nadéle v praci neuvazujeme.

Jako nejefektivnéjsi reseni se ukéazalo globalni binarni prahovani pomoci Otsuovy metody
(kapitola 1.2.2). Uziti této metody ale prindsi tskali v tom, Ze je kazdy obrézek prahovan
jinou hodnotou. To miize vést k vytvoreni chyby pti urcovani velikosti kuli¢ek, nebot vzdy
interpretujeme obraz s jinou prahovou hodnotou. Situaci zndzornujeme na nasledujicim
obrazku 2.3. Nedochazi ovsem k tak velké chybé jako pri pouziti ekvalizace histogramu.
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Obréazek 2.3: Ukéazka chybného vyhodnoceni velikosti profili dvou identickych kuli¢ek
kvuli rozdilnému prahovani. a) Nizsi hodnota prahu vede na klasifikovani vétsiho rozméru
kulicky. b) Vyssi hodnota prahovani vede na klasifikovani mensiho rozméru kulicky.

Aplikace Otsuovy metody na obrazek pak vypada jako na obrazku 2.4.

a)

250 255

150 <

Intenzita (-)

Obréazek 2.4: Prahovani obrazu pomoci Otsuovy metody. a) Obrazek vychazejici z obrazku
2.2. b) Prahovany obrézek s bindrni skdlou hodnot pripraveny k analyze.

2.1.4. Konkrétni kroky analyzy

Prvni analyza probéhla za pomoci pouziti Houghovy kruhové transformace (kapitola
1.2.5). Primarni problém, kterym tato metoda trpéla, byla jeji neschopnost analyzovat
ne zcela perfektni obrazky. Pri pohledu na nasledujici obrazek 2.5 si mizeme povsimnout,
ze se jedna o obrazek galliovych kulicek z rastrovaciho elektronového mikroskopu, ktery
je ale v dusledku rusicich vlivii roztfeseny.
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Obréazek 2.5: Detail poukazujici na uskali pouziti Houghovy kruhové transformace
pro data zatizena rozttesenim snimku. Houghova metoda si s takovymito snimky nedokéaze
prilis poradit.

Tento artefakt kompletné znehodnotil vysledky Houghovy metody a proto tuto metodu
nadéle jiz v praci neuvazujeme. Druhy pristup detekce objektti fungoval na principu hle-
déni kontur (kapitola 1.2.6) pomoci funkce findContours z knihovny OpenC'V. Nésledné
jsme prolozili kontury kruznicemi pomoci funkce fitEllipse. Tim jsme byli schopni zjistit
polohy i praméry vsSech nalezenych kuli¢ek. Posledni metoda spocivala v aplikaci funkce
blob__log z knihovny scikit-image. Tato funkce je primo urcena k hledani itvart podobnych
kulickam v obraze a vyuziva metody LoG popsanou v kapitole 1.8. Pro vSechny metody
pak bylo mozné z mnoziny detekovanych kulicek dopocitat vzdalenosti mezi nejblizsimi
sousedy a celkové pokryti vzorku.

V celé této sekci a i nadale v praci uvazujeme, zZe je kulicka kruhovitého tvaru pri pohledu
shora. Obcas se muze stat, ze nékteré utvary rostly spise do tvaru elipsy, ale stale bylo
mozné je nahradit kruznici. Jako podpirnd informace pro toto tvrzeni poslouzi i nasle-
dujici obrazek 2.6, na kterém vidime kulicky z profilu a mtzeme prohlasit, ze se jednd
o utvary ve tvaru kulového vrchliku, které maji kruhovity ptdorys.

50 nm

Obréazek 2.6: Pohled na galliové kulicky z boku. Lze pozorovat, ze se nejednd o dokonalé
kulicky, ovsem ptidorysné objekty nabyvaji kruhovitého tvaru. Prevzato od Ing. Jakuba
Piastka.
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2.1.5. Filtrovani dat

Mize se stat, ze se nékolik kulicek slou¢i do sebe napiiklad pti prahovani. To pak miize
hledaci algoritmus chybné vyhodnotit jako jednu vétsi kulicku a pokazit tim celkovou
statistiku. Proto bylo potifeba vysledna data analyzy jesté filtrovat. Zde jsme uplatnili
dva postupy.

Prvni spocival v jednoduché filtraci, kterd se zbavila vSech kulicek s vétsim primeérem,
nez pevné nastavena hodnota pro maximalni primér kulicky. Tuto hodnotu jsme vzdy
zvolili na zakladé posledniho snimku v casové sérii, kde nabyvaly kulicky nejvétsich roz-
mert.

Druhy postup spocival ve vyhodnoceni poméru poc¢tu svétlych pixelia (reprezentujicich
kulicku) a tmavych pixelt (reprezentujicich pozadi) v detekované oblasti. Timto jsme byli
schopni odstranit vyse zminény artefakt splynuti vicero kulicek dohromady. Vice situaci
popisuje nasledujici obrazek 2.7.

a) A b)/\
Detekované oblast Detekované oblast

T NKulicka

Vv
Vv

Obrazek 2.7: Znazornéni filtrovaciho postupu pro filtraci chybné analyzovanych kulicek
pomoci porovnavani poc¢tu pixeli v detekované oblasti prislusejicich svétlym pixelim (ku-
licka) a tmavym pixelim (pozadi). a) Spravné detekovand kulicka s vétsinou svétlych pi-
xeltt. b) Chybné detekovana kulicka s priblizné stejnym poctem svétlych i tmavych pixelt.

Nakonec se ukézalo, ze pokud méa detekovana (kruhova) oblast 64 % svétlych pixeli
a zbytek tmavych, je to dobrda hranice pro rozhodnuti mezi tim, zda se jedna o jednu
kulicku, nebo o slouceni vice kuli¢ek, které pro vyhodnoceni jiz nejsou vhodné.

2.1.6. Vyhodnoceni vysledki

Jako prvni ukazujeme vysledek analyzy dvou obrazkia pomoci obou metod pro jejich
vzajemné porovnani na nasledujicim obrazku 2.8.
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Obréazek 2.8: Porovnani metody hledani kontur a LoG pro dvé sady rtznych obrazk.
a), b) Pavodni obrazky. c), d) Obrézky s nalezenymi kulickami pomoci metody hledani
kontur. e), f) Obrazky s nalezenymi kulickami pomoci metody LoG. Z obrazki je zfejmé,
ze metoda LoG dosahuje znacné lepsich vysledki.

Z obrazku 2.8 lze jasné usoudit, ze je metoda LoG tspésnéjsi. Pro prvni obrazek s relativné
malo objekty vynechala metoda hledani kontur zhruba 20 % struktur. Na druhém a radoveé
obsazenéjsim obrazku vynechala metoda hleddni kontur uz 42 % struktur. Proto jsme
stanovili metodu LoG jako nejlepsi metodu pro lokalizaci téchto struktur. A to i pres jeji
casovou narocnost, ktera je zhruba trojnasobek ¢asové narocnosti metody hledani kontur.
Konecné pak mizeme vyhodnotit data z experimentu a ziskat naptiklad vyvoj primérného
poloméru v ¢ase nebo vyvoj jejich distribuci, pokryti vzorku v ¢ase a podobné zavislosti.
Proto na zavér této tlohy prezentujeme srovnani vyhodnoceni experimentu vyvinutym
programem a clovékem. Mimo to ukazujeme nékolik dalsich poznatki z experimenti za-
lozenych na vyhodnoceni dat programem.

Na obrazku 2.9 miiZeme pozorovat vyvoj primérného poloméru galliovych kulicek v ¢asel.
Data byla vyhodnocena nejprve ¢lovékem a nasledné i programem pomoci metody LoG.
7 obou krivek dat lze pozorovat, ze prumérny polomér kulicek s ¢asem roste, coz je zpu-
sobeno rustem jednotlivych kulicek a jejich naslednym shlukovanim, coz je z fyzikalniho
pohledu ocekdvané chovani. Mizeme také pozorovat, ze hodnoty ziskané programem jsou
posunuty oproti hodnotam ziskanym métrenim. To je dle naseho nazoru zapri¢inéno mirnou
zménou velikosti kulicek béhem prahovani. Kromé toho ovsem vypada rostouci tendence
obou kfivek podobné.

1O distribucich polomért kuli¢ek vime, Ze by se mély iidit Poissonovym rozdélenim, pro které nems
smérodatna odchylka stejny vyznam jako pro Gaussovo rozdéleni. Avsak pro predstavu o rozptylu dat
uvadime v grafech pro priblizeni smérodatnou odchylku.
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Obrazek 2.9: Porovnani vyvoje prumérného poloméru galliovych kulicek (pro teplotu
300° C) v ¢ase pozorovaného clovékem a programem. Svislé pruhy znad¢i rozsah sméro-
datné odchylky. (Oranzové body jsou v grafu mirné horizontalné posunuty kvili Citelnosti.
Ve skuteénosti jsou vyhodnocovany pro identické casy jako modra kiivka)
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Obrazek 2.10: Porovnani prumeérného finalniho poloméru kuli¢ek v poslednim stadiu de-
pozice gallia pro rizné teploty. Svislé pruhy znac¢i rozsah smérodatné odchylky. Modré
krivky znaci distribuci polomérta pro danou teplotu.

Déle na obrazku 2.10 prezentujeme prumeérny polomér v poslednim case depozice gallia
pro ruzné teploty (uz pouze vyhodnoceno programem). Mizeme pozorovat, ze s rostouci
teplotou depozice roste i prumérna velikost kulicek, coz je opét v souladu s ocekdvanim,
nebot pro vyssi teploty dostavame vétsi difuzni délky. Na obrazek 2.10 navazuje nasledujici
obrazek 2.11, ktery ukazuje vyvoj cetnosti kulicek v ¢ase pro tii vyse prezentované teploty.
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Obrazek 2.11: Vyvoj Cetnosti nalezenych kulicek v ¢ase pro tti pozorované teploty. Kazda
z mnoziny dat je navic prolozena linedrnim polynomem. Pouze pro data reprezentujici
100° C uvazujeme pro prolozeni jen prvni polovinu dat, nebot v druhé poloviné dat zjevné
doslo k chybnému vyhodnoceni.

Opét muzeme pozorovat ocekdvané chovani, ze kulicek postupné s casem ubyva, nebot
se navzajem slucuji. V grafu si mizeme také vSimnout, ze pro kazdou teplotu se docela
razantné lisi absolutni pocty kulicek. To opét navazuje na fakt, ze pro vyssi teplotu mame
vétsi difuzni délku, takze se kulicky snadnéji slucuji a proto jich ve vysledku neni tolik.
Pouze v ¢ase 155 min pro teplotu 100° C vidime docela zna¢nou vychylku, kterd znaci
néjakou chybu. Ta muze nastat jiz na drovni experimentu, naptiklad pohybem vzorku
(pohyb vzorku a sledovani jednotlivych ¢dstic na$ program neumi), a nebo napiiklad
rozmazanim snimku. Chyba miize vzniknout ale také na tirovni programu napriklad spat-
nym prahovanim. Po case, kde nastala chyba, mtizeme ale pozorovat, ze ma ¢etnost opét
klesajici tendenci a proto se domnivame, zZe se jedna spise o chybné zachycené snimky,
coz se i pri pohledu na né samotné potvrzuje.

2.2. Simulace sireni naboje na hallbaru

2.2.1. Uvedeni problému

V druhé casti praktické sekce simulujeme siteni nadboje v case na strukture hallbaru,
které se projevuje zménou povrchového potencialu. Typické schéma hallbaru uzivaného
v experimentech mtzeme vidét na obrazku 2.12.

2.2.2. Realizace vypoctu

Pro feseni difuzni rovnice jsme pouzili volné dostupnou FiPy knihovnu pythonu. Jedna
se o knihovnu specialné urcenou k reseni parcidlnich diferencialnich rovnic. Tato knihovna
k vypoctu vyuziva metodu konecnych objemti zminénou v kapitole 1.3.3. Celd simulace
je navrzena pro 2D piipad. Resime tedy ¢asovy vivoj potencialu v rovinné, ekvidistantni,
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¢tvercové siti. Na tuto sitf aplikujeme pole difuznich koeficienti. Jedna se o 2D pole
(o stejném rozméru jako vygenerovana sit), kde kazdd hodnota odpovida jedné bunce
v siti (a tuto buniku charakterizuje difuznim koeficientem). Geometrie celého problému
tak charakterizujeme tedy pouze 2D polem difuznich koeficienti. Okrajové podminky jsou
zvoleny tak, Ze uvazujeme nulovy tok pres veskeré hranice sité (neboli Neumannova okra-
jova podminka). Stejné tak uvazujeme pocatecni podminky takové, ze hodnota potencilu
na celé siti je nulova. Prilozeni potencidlu na elektrody hallbaru realizujeme hrani¢nimi
podminkami, kde na hrany hlavniho kanélu hallbaru (tedy jeho levou a pravou elektrodu,
viz obrazek 2.12) aplikujeme fixni potencidl po celou dobu simulace (déle viz obrazek
2.12). Typické rozméry hallbaru pro simulaci jsou znézornény na nasledujicim obrazku
2.12. Témito rozméry jsme se snazili co nejvice reflektovat realné rozmeéry z experimenti.

W SO,

I Grafen

B Elektrody
Sit

y (px)

z (px)

Obréazek 2.12: Zékladni geometrie hallbaru s typickymi rozméry pouzivanymi v experi-
mentech i simulaci. Znazornény jsou i hrani¢ni podminky pro simulaci elektrod A a B.
7 této geometrie nasledné vychazeji vsechny dalsi modifikace hallbaru.

2.2.3. Pozadavky na program

Na obrazku 2.12 miizeme vidét zakladni strukturu hallbaru. Casto nis oviem zajimaji
i jiné geometrie, a proto bylo prvnim pozadavkem simula¢niho programu to, aby umél vy-
generovat pét odlisnych geometrii hallbaru, které se casto pouzivaji. Geometrie na obrazku
2.12 znazornuje prvni a zakladni typ geometrie hallbaru, kterou v této praci i v programu
nazyvame jako simple geometry. Dalsim pozadavkem programu bylo, aby nebyly rozméry
hallbaru fixni, ale parametrizovatelné, a aby bylo mozné simulovat sifeni naboje pro rtizné
nastaveni velikosti hallbaru. Proto na obrazku 2.12 znazornujeme postupné parametry a, b,
¢, l aw, které mize uzivatel v programu libovolné nastavit. Nasledujicim pozadavkem bylo,
jiny difuzni koeficient. Tento pozadavek vznikl z divodu, ze v praxi vytvarime kompli-
kovanéjsi geometrie hallbaru napriklad lokalni oxidaci na struktute hallbaru a vznika tak
misto grafenu oxid grafenu, ktery je izolantem. Ten ma jiny difuzni koeficient, coz je po-
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2.2. SIMULACE SIRENI NABOJE NA HALLBARU

tfeba zohlednit v simulaci. Koneé¢nym cilem programu bylo, aby si mohl uzivatel nastavit
casovy krok a potencial na elektrodé, se kterym chce simulaci provadeét.

2.2.4. Konkrétni kroky vypoctu

Na obrazku 2.13 néasleduje souhrn prikladi péti riznych vygenerovanych geometrii, které
program umi vygenerovat spolu se zahrnutim dalstho difuzniho koeficientu.

e , rectangle triangle
simple geometry geometry geometry

2) - 3) — Grafen

bridge
geometry geometry

= K.

Obrézek 2.13: Prehled geometrii, které umi program vygenerovat. VSechny geometrie maji
stejné parametry a, b, ¢, [ a w jako na obrazku 2.12. Zleva: 1) simple geometry, 2) rectangle
geometry s parametry rectangle width a rectangle height, 3) triangle geometry s parametry
triangle width a triangle height, 4) gap geometry s parametrem gap, 5) bridge geometry
s parametry bridge outer width, bridge inner width a bridge height.

1)

Oxid grafenu

100 ym
>

Z popisu obrazku 2.13 si Ize vSimnout, Ze jsme zavedli dalsi parametry pro charakterizaci
kazdé geometrie. Kazdé geometrii prislusi sada dodatecnych parametri, které ji popisuji
viz nasledujici tabulka 1.

Tabulka 1: Dodatecné parametry pro rizné geometrie hallbaru

Nazev geometrie dodateéné parametry vychozi hodnoty popotadé (pm)
simple geometry - -
rectangle geometry | rectangle width, rectangle height 10, 4
triangle geometry triangle width, triangle height 10, 4
gap geometry gap 10
. bridge outer width
’ 4
bridge geometry bridge inner width, bridge height 0,20, 3
Difuzni koeficienty jsme dopocitali dle vztahu z prace [17]
w
Dyoveeh = - > 2.1
P Ppovrch€0€r ( )

kde w znaci tloustku materidlu a ppowen povrchovou vodivost. Pro grafen je povrchova
vodivost ppovren zhruba 10082 dle prace [16]. Tim dostavdme povrchovy difuzni koefici-
ent o hodnoté 10m?/s. Na zdkladé prace [17] jsme schopni dopocitat difuzni koeficient
pro oxid grafenu, ktery vychdzi orientacné jako 10~*m?/s. Nakonec pro SiO, se pohybuje
difuzni koeficient okolo hodnoty 1071 m?/s (vice v kapitole 2.2.6).
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Pred spusténim simulace je nezbytné se zamyslet nad velikosti ¢asového kroku. Program

sice umoznuje uzivateli ¢asovy krok libovolné nastavit, ovSem pro zajisténi konvergence

reseni je tieba jej omezit. Pro nas pripad vyuzivame podminku stanovenou ze zdroje [18]
v podobé )

At < AxAy |

2 max(Dpovreh ) (Az? + Ay?)

kde At znac¢i casovy krok vypoctu a Az spolu s Ay znaci po tadé velikost dilku sité
ve sméru x a ve sméru y. V praxi se ovsem ukazalo, Ze 1ze ilohy simulovat s mnohonasobné
vétsimi casovymi kroky bez ztraty presnosti vypoctu.

(2.2)

2.2.5. Simulace

V této casti prezentujeme postupné vysledky simulaci po kazdych 12 minutach, u kte-
rych byl uzit casovy krok At = 1s a sit o velikosti Az = Ay = 0,186 um (neboli 1000
na 1000 dilki sité). Difuzni koeficienty byly zvoleny 107 m? /s pro SiOy, 10m? /s pro gra-
fen a 107" m? /s pro oxid grafenu dle kapitoly 2.2.4.
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Obrazek 2.14: Simulace $ifeni ndboje na simple geometry hallbaru a) v Case 12min, b)

v Case 72 min, c) ustleny stav, d) fez hlavnim kandlem v ruznych ¢asech simulace. Simu-
lované rozlozeni naboje v case odpovida ¢asovému vyvoji v experimentu.

Veskeré dalsi simulace maji velice podobny pribéh siteni naboje, ustileny stav i vyvoj
povrchového naboje v fezu hlavnim kanalem. Jedind geometrie, ktera je znac¢né odlisna,
je gap geometry, u které mizeme pozorovat, ze je potencidl na pravé ¢asti hlavniho kanalu
témér nulovy (viz nasledujici obrézek 2.15).
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Obréazek 2.15: Simulace odliseného sifeni ndboje na gap geometry hallbaru a) v ¢ase 12 min,
b) v ¢ase 72min, c) ustaleny stav, d) fez hlavnim kandlem v ruznych ¢asech simulace.
Nejvice odlisné rozlozeni povrchového potencidlu od ostatnich geometrii, kde i v ustaleném
stavu je témér nulovy potencial na celé pravé ¢asti hallbaru.

Pro prezentovani dalsich geometrii uvadime obrazek 2.16, ktery ukazuje jejich vyznamné
poznatky. Prvni je velikost prostoru (uprostied grafu), na kterém nabyva krivka vétsi
strmosti. Ta nam ¥1iké, Ze v této oblasti dochézi k sifeni ndboje mensi rychlosti (nebot
dochazi k rychlejsimu poklesu potencialu). Druhy a podstatnéjsi poznatek je, jak moc
je kiivka zakulacend v bodé jejiho zlomu (tedy tam, kde je fyzicky rozhrani mezi oblastmi
s jinymi difuznimi koeficienty). Tento fakt vypovida o tom, jak moc do oblasti fezu pritéka
naboj z okoli. U rectangle geometry vidime, zZe je zlom velmi razantni a i z geometrie plyne,
ze do roviny fezu nemtize naboj difundovat odjinud nez z levé strany hlavniho kanalu.
Oproti tomu bridge geometry ma zlom v grafu velice zakulaceny a plynuly. Z toho lze
usoudit (a na geometrii je to i patrné), ze nédboj do fezu nepritékd jen z levé strany
hlavniho kanélu, ale i naptiklad z prostredni ¢asti hlavniho kanalu, ktera se nachazi pod
oblasti fezu. (Kompletni piehled simulaci vSech geometrii prikladame v Ptiloze A.)
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Obrézek 2.16: Porovnani simulaci rectangle geometry - a), triangle geometry - ¢) a bridge
geometry - b) pro rizné ¢asy v podélném fezu hlavnim kandlem. 7 grafi lze urcit, o jakou
geometrii se jedna na zékladé velikosti intervalu, kde dochézi k pomalejsimu Sifeni naboje
a na zakladé rychlosti zmény siteni mezi rozhranimi.

2.2.6. Porovnani s experimentem

Experimentalni data zde pouzivame jak pro porovnani s vyslednymi simulacemi, tak
pro naladéni mnoha parametrii uzivanych v simulaci. Prvni vyuziti experimentalnich dat
probéhlo pfi porovnani ¢asového meéritka simulace s realnymi daty naméfenymi pomoci
KPFM v usporadani simple geometry. Zde mizeme pozorovat, ze dynamika Sifeni na-
boje z hallbaru na substrat probiha v fadu desitek minut. Proto prezentujeme vysledky
v podobném c¢asovém méritku. Experimentalni data jsme pak pouzili znova pro odhad
difuzniho koeficientu SiOs, jehoz hodnota se tézko dohledava. Srovnali jsme proto simu-
lace pro rizné difuzni koeficienty SiOy s experimentem, ve kterém je hallbar na fixnim
potencialu a pouze sledujeme difuzi z néj na substrat v case (obrazek 2.17). Z porovnani
simulace a experimentu jsme ur¢ili pfiblizny difuzni koeficient SiOy 0 hodnoté 1071° m?/s.
Experiment probihal za relativni vlhkosti 50 %, coz ovliviiuje mnoho faktori, proto je od-
hadovana hodnota difuzniho koeficientu spiSe orientacni.

33



2.3. CHARAKTERIZACE GALLIUM NITRIDOVYCH OBJEKTU NA GRAFENU

&
~—

b)

=]
L
L

|
-
L
|
L

|
5]
L

Povrchovy potencial (V)
| |

Povrchovy potencial (V)

(I) 5 1‘0 15 Zb 2‘5 30 I‘J (‘) lil ljr) 2‘{3 2‘5
z (um) z (um)
Obrazek 2.17: Porovnani sifeni ndboje v pri¢ném fezu pres hlavni kandl hallbaru a) z po-
hledu simulace a b) z pohledu experimentu méreného kelvinovou sondovou mikroskopii.

Substrat byl pripojen na napéti —5V zatimco hallbar byl na fixnim potencidlu —1V.
Pievzato a upraveno od Ing. Vojtécha Svarce z prace [23].

2.2.7. Vyhodnoceni vysledki

Ze vsech obrazki simulaci mizeme pozorovat, ze se geometrie chovaji velmi podobneé s vy-
jimkou gap geometrie, kde i pro minimalni mezeru je naro¢né rozsitit ndboj na pravou cast
hlavniho kanalu hallbaru. Rozlozeni naboje vypada u vsech simulaci velice podobné. Stejné
tak muzeme u vsech simulaci pozorovat, ze je rozlozeni naboje symetrické, coz je dobra
kontrola toho, zZe je simulace v poradku, nebot i celd geometrie problému je symetrickéd. Co
se vypocetni narocnosti tyce, vypocet kazdého kroku vsech simulaci trval zhruba 3s pri
miizce o velikosti 1000 na 1000 bunék. Tento ¢as jsme ovSsem schopni znacné zredukovat
zmensenim miizky na 200 na 200 bunék. Program je také dobre rozsiritelny, nebot jsme
schopni zkonstruovat libovolné 2D pole difuznich koeficient, coz vede k mnoha uzite¢nym
aplikacim, jako naptiklad import pole z programu pro litografii a podobné.

2.3. Charakterizace gallium nitridovych objekt® na gra-
fenu

2.3.1. Uvedeni problému

V této ¢asti pracujeme s podobnymi daty jako v prvnim tikolu (kapitola 2.1). Vysledkem
experimentu je vzorek plny gallium nitridovych struktur, a proto pracujeme se snimky
podobnymi jako na obrazku 2.18. Za veskeré snimky z rastrovaciho elektronového mikro-
skopu v této tloze vdééim Be. Jakubovi Stastnému.

34



2. PRAKTICKA CAST

Nitrid

Gallium

Obrazek 2.18: Ukazka gallium nitridovych struktur. Vlevo nahote: detail jedné gallium
nitridové struktury, kde kulicka se sestava z gallia a trojihelni¢ek z nitridu. Zbytek ob-
razku tvori soubor nékolika gallium nitridovych struktur - jedna se o typicky obrazek,
ktery v této kapitole vyhodnocujeme. Hlavni obrazek i detail byly zachyceny v rastrova-
cim elektronovém mikroskopu.

2.3.2. Pozadavky na program

Z4dané funkce programu zde byly velice podobné jako u tlohy s detekei galliovych kuli-
¢ek (kapitola 2.1.2). Na jednu stranu program uz nepotieboval zjistovat vzdalenosti mezi
nejblizsimi sousedy a celkové pokryti vzorku. Jelikoz byla tato funkcionalita ale imple-
mentovana v uloze hledéani galliovych kulicek, byla pfenesena i sem. Na druhou stranu
je zde navic funkcionalita umoznujici analyzu orientace objekti. Na obrazku 2.18 si lze
v§imnout, Ze vétsina struktur jiz neni bodové symetrické (ale pouze osové) a lze jim proto
prisoudit orientaci natoceni.

2.3.3. Konkrétni kroky analyzy obrazu

Veskera priprava dat ztstava v této tloze identicka jako u hledani galliovych kuli¢ek. Méni
se ale uzita metoda pro detekci objektii. V tloze s analyzou galliovych kuli¢ek se ukazala
jako nejuspésnéjsi metoda laplacianu gaussianu. Ta je ale zna¢né casové narocné a data,
kterd zpracovavame v této tloze, jsou dobfe analyzovatelna pomoci metody hledani kon-
tur. Je tomu tak primarné z divodu, ze zde nejsou struktury natolik namackany na sebe
a nedochazi k jejich prekryvu. Dalsim divodem k pouziti metody hledani kontur byla jeji
schopnost presné vyclenit konturu nalezeného objektu, coz je pro nas pri dalsi praci velmi
napomocné (naproti tomu metoda laplacianu gaussianu nam uréi pouze souradnice stiedu
nalezeného objektu). Nalezeni kontur ndm umoznilo kazdou nalezenou konturu prolozit
elipsou, coz bylo vhodné pro potfeby popsané v dalsich kapitolach (to vSe opét za pouziti
funkei findContours a fitEllipse z knihovny OpenC'V').
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2.3.4. Zjistovani orientace objektu

V tuvahu zde prichazela metoda, kde by probihala aplikace masek tvaru nitridu gallia
na obrazek a pri shodé bychom mohli prohlasit, zZe byla nalezena orientace objektu. To bylo
ovSsem zavrzeno kvili technické i ¢asové narocnosti. Nakonec byla pouzita metoda PCA
(kapitola 1.10) implementovana funkci PCACompute2 z knihovny OpenC'V, kterd proka-
zala skvélé vysledky. Touto metodou jsme byli schopni ur¢it hlavni osu (ukazujici smér
orientace objektu), coz muzeme vidét na obrazku 2.19.

250
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Intenzita (-)
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Hlavni osa

— Vedlejsi osa

Obréazek 2.19: a) Originalni obrazek. b) Detekce orientace pomoci metody PCA. Zelena
¢ara ukazuje smér hlavniho vlastniho vektoru. Modra ukazuje vedlejsi smér (vzdy kolmy
k hlavnimu vlastnimu vektoru).

Pomoci metody PCA bohuzel nelze urcit, na jakou stranu podél nalezené osy je vyslednéd

Vv

Vviev

problém formulovat nésledovné

1 N
'Ftéiiété = N Z Fia (23>
1=0

Ve

kde Tigzists je vysledna poloha tézisté kontury, 7; je poloha kazdého pixelu v dané konture
a N je pocet pixelid kontury. Znazornéni této techniky vidime na obrazku 2.20.
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Obréazek 2.20: Ukazka vektoru tézisté kontury.

Diky prolozeni kontury elipsou mame informaci o jejim geometrickém stredu. Pokud srov-

Vviev

zjistit, na jakou stranu je objekt orientovan. Celou situaci demonstruje obrazek 2.21.

N

Téziste kontury

y (px)

z (px) i’

vV

elipsy. S pomoci obou informaci jsme schopni urcit orientaci objektu.
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2.3. CHARAKTERIZACE GALLIUM NITRIDOVYCH OBJEKTU NA GRAFENU

Aplikaci tohoto postupu a nalezeni orientace objektu v praxi vidime na obrazku 2.22.

250

200

)

-
w
o

H
o
o
Intenzita

Hlavni osa
— Vedlejsi osa

@ Orientace objektu

Obrazek 2.22: a) Originalni obrazek. b) Detekce orientace objektt s implementovanou me-
todou pro hledani tézisté kontury. Z toho vychazi oranzova kulicka urcujici jednoznacnou
orientaci objektu.

Déale si miizeme na puvodnim obrazku 2.18 vsSimnout, ze nékteré objekty jsou tvoreny
spravné z galliové kulicky a na ni posazeném trojuhelnicku nitridu. Takovym objekttim
je mozné prisoudit orientaci. Nékteré objekty ovSem zkolabuji a nitridovy trojuhelnicek
prekryva galliovou kulicku. V tomto pripadé pak byvaji struktury uz témeér symetrické
a orientaci jim nelze prisoudit. Proto jsme v programu implementovali dalsi metodu, ktera
dokaze rozlisit, jestli se jedna o spravnou, nebo zkolabovanou strukturu. Tato funkciona-
lita vychéazi z poméru velikosti hlavniho a vedlejsiho vlastniho vektoru, které dostavame
z PCA metody. Je logické, Zze zatimco pro spravné struktury budou velikosti obou vek-
tortt v nepoméru, naproti tomu pro zkolabované struktury (které vypadaji v podstaté
jako kulicka) se bude jejich pomér blizit k jednicce, jelikoz kruhovity objekt nemd zad-
nou preferenéni osu symetrie). Zde se jako dobie fungujici mezni hodnota ukézalo ¢islo
1,3 (pomér velikosti hlavniho vici vedlejsimu vlastnimu vektoru). Findlni vyhodnoceni
muzeme pozorovat na nasledujicim obrazku 2.23.

250

200

150

a) Hlavni osa

— Vedlejsi osa

5
o
Intenzita (-)

@ Orientace objektu
E= Nezkolabovany objekt
— Zkolabovany objekt b)

50

Obrazek 2.23: a) Originalni obrazek. b) Detekce orientace objektti obohacena o rozpo-
znani, zda-li se jedna o béznou gallium nitridovou strukturu (bild hranice), nebo o zkola-
bovanou strukturu (¢erna hranice).
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2.3.5. Vyhodnoceni vysledkia

Metoda hledani kontur se i pres sviij netuspéch pri aplikaci v prvni tloze ukéazala jako
dobra volba pro tento tkol. Je tomu tak hlavné diky jinym vstupnim dattim, kde nejsou
detekované objekty prilis blizko a obecné se jedna o snimky, které se jednoduseji analyzuji.
efektivni kombinace pro nalezeni orientace objekti. Nakonec prezentujeme dva snimky
vyhodnocené algoritmem pro srovnéni (obrazky 2.24 a 2.25).

Intenzita (-)

0 50 100 150 200 250 300 350

Orientace (°)

Obréazek 2.24: a) Analyzovany obrézek gallium nitridovych struktur s prevaznou orientaci
pod dhlem 270° od sméru vpravo. b) Puvodni obrazek. ¢) Histogram orientace objekt
ukazujici preferenc¢ni orientaci.

Bylo provéreno, ze ucinnost detekce objektti co do jejich poc¢tu i polohy byla shodné
ve srovnani s vyhodnocenim ¢lovékem. Stejné tak pii vyhodnoceni orientace byla shoda
vysledki vyhodnoceni ¢lovekem a algoritmem témér perfektni - vysledky se lisily zhruba
u 3 % detekovanych struktur. Do odchylky ovSem nezapocitavame zkolabované struk-
tury. Jejich orientaci ¢lovék z principu vzdy vyhodnoti jinak nez program (jelikoz maji
kruhovity tvar a nelze jim prisoudit jednoznacnou orientaci). Jediny pripad, kdy dochézi
k opravdové chybé ve vyhodnoceni snimki programem, je detekce orientace kontur, které
jsou na okraji obrazku. (Kompletni prehled analyz vSech obrazku gallium nitridovych
struktur piikladdame v Ptiloze B.)
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Orientace (°)

Obrazek 2.25: a) Analyzovany obréazek gallium nitridovych struktur s rovnomérnéjsi distri-
buci zastoupenych orientaci. b) Puvodni obrazek. ¢) Histogram orientace objektt ukazujici
vice vyvazenou distribuci.

a) b) f=0°n=105 «¢)p=>5,n=186
Zdroj ionti

q

-

Vzorek

d)f=10°,n=60 ) f=15n=118 f)f=25° n="59

%0

Obrézek 2.26: a) Schéma znazornujici situaci v experimentu. Zdroj iontu svird se vzorkem
definovany thel 8. b) az f) Vyhodnoceni distribuce orientaci gallium nitridovych struktur
pro dany uhel § s nalezenym poctem struktur n. Modré bloky znazornuji samotny histo-
gram hli. Cervend tsecka prezentuje modus rozdéleni hlét a oranzové pozadi interval
smérodatné odchylky modu o,,,q symetricky na obé strany od modu.
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Program pak lze pouzit pro vyhodnoceni napiiklad toho, jak a jestli viibec zavisi distri-
buce detekovanych thli na natoceni zdroje iontu vic¢i vzorku. Takové vyhodnoceni dat
prezentujeme na obrazku 2.26. Z dat na obrazku 2.26 bohuzel neni patrna zadna primé
zévislost kromé toho, ze smérodatnd odchylka modu oy0q (coz je klasickd smérodatna
odchylka, ovSem poéitdna vici modu a ne vuci aritmetickému pruméru) klesa s rostou-
cim odklonem [ az na thel g = 25°. To znazornujeme spolu s klasickou smérodatnou

odchylkou ¢ na obrazku 2.27.

110 4

=
o
o

Smérodatné odchylky o, 0,4 (°)

~
o
L

Smérodatnd odchylka modu Omed
® Klasickd smérodatnd odchylka o

Naklon zdroje ionti f

Obrazek 2.27: Zavislost smérodatnych odchylek o a 0,04 na hlu odklonu zdroje ionti f.
Velikost bodiu je zavisla na poctu nalezenych struktur v daném obraze. Vétsi bod znaci
vice nalezenych bodu a proto i silnéjsi statisticky podklad.

Dat bohuzel v tomto pfipadé neni mnoho a predstava o klesajici smérodatné odchylce (at
uz klasické ¢i modové) s rostoucim tthlem S je proto spiSe domnénkou nez potvrzenym

zaverem.
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L4 A4

Zaver

V préci se vénujeme vyvoji tii samostatnych programi, které maji za tikol pomoci expe-
rimentatorim s vyhodnocovanim dat a s jednodussim vytvareni zavéra z danych expe-
rimentt. U obou tloh se zpracovanim obrazu cili programy na automatizaci zpracovani
dat, které jinak manudlné zabird mnoho ¢asu (pocitani objekti, zjistovani jejich orien-
tace a podobné). U tlohy s numerickou simulaci sifeni nadboje na hallbaru dava program
experimentatorovi spise oporu a nastroj pro simulaci chovani struktur pred tim, nez vi-
bec prejde k samotnému experimentu. Jako hlavni vyhodu programii vidime hlavné jejich
moznost rozsifovani a jednoduchost. Naptiklad simulaci sifeni naboje lze simulovat také
v Comsolu a podobnych programech, ovsem nakonfigurovat takovou simulaci je pro ex-
perimentatora znacné casové narocné. Mimo to lze program pro simulaci siteni naboje

libovolné rozsitovat a to ve smyslu dalsi automatizace. Naptiklad pro hledani difuznich
koeficientt tak, aby byla nalezena nejlepsi shoda s experimentalnimi daty.

Hlavni cile prace byly tispésné splnény s prijatelnymi vysledky. Co se tyce tloh zpraco-
vani obrazu, jako nelepsi metodu pro hledani objekt v obraze jsme vyhodnotili metodu
laplacian gaussianu (LoG). Ta je sice zatizena vétsi ¢asovou naro¢nosti, ale prinasi skvélé
visledky. Casto oviem nestadf ani sebelepsi metoda pro analyzu samotného obrazu, jeli-
koz stale muze selhat operace prahovani. Proto je potfeba mit na paméti, ze prahovani
je pro uspésné vyhodnoceni obrazu stejné dilezita operace, jako samotné urc¢ovani polohy
objekti. Problematika stanoveni obecného algoritmu, ktery nalezne optimalni hodnotu
prahu pro kazdy obrazek, je znacné narocéné. To je dle naseho minéni oblast, kterou se lze
v budoucnu déle zabyvat. Vyborné vysledky méla analyza hlavnich komponent (PCA)
pro ziskédvani orientace objektu. Je vypocetné rychla, teoreticky pochopitelna a elegantni.
Myslime si proto, Ze tato ¢ast prace je jiz spolehlivé vyfesena. V praci jsme nevyuzili neu-
ronovych siti, které by taktéz mohly vést k tspéchu. Nas program by mohl slouzit jako
dobra priprava pro trénovaci data neuronové sité. Konvoluéni neuronové sité by mohly
dosahovat vybornych vysledkt vzhledem k tomu, Ze jsou navrzeny pravé pro préaci s obra-
zem. Nezodpovézenym zustava optimalni pocet snimkii pro dobré natrénovani sité a také
zpusob zajisténi dynamického poctu vystupu neuronové sité k reprezentaci nalezenych
objekti.

U tlohy se simulaci Sifeni naboje na hallbaru jsme dosahli také uspokojivych vysledk.
Knihovna FiPy se ukéazala jako dobra volba diky jeji pohodlnosti pro pouziti a jednoduché
ovladani. Prvotné byl pozadavek mit v programu moznost si vybrat z celkem péti geomet-
rii, které se v experimentech bézné pouzivaji. Nakonec se ovsem povedlo ptijit s postupem,
jak zadefinovat libovolnou geometrii, ktera je reprezentovana obecnym 2D polem difuznich
koeficientti. To mtze v budoucnu znamenat velky potencial naptiklad pti vyuziti importu
geometrii, které jsou vystupem z jinych programu - jako tfeba programy pro litografii,
iontové svazky a podobné. Mimo to ma uzivatel volnou ruku ve volbé ¢asového kroku,
pricemz simulace s ¢asovym krokem znacné prevysSujicim povoleny limit dosahuji dob-
rych vysledki. V neposledni radé ndm program také dava moznost si parametrizovat jak
predvolené difuzni koeficienty, tak kompletni rozméry vsech péti generovanych geometrii.
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Priloha A: Souhrn simulaci sireni naboje
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Obréazek 3.1: Simulace $ifeni ndboje na simple geometry hallbaru a) v ¢ase 12 min, b) v ¢ase
72 min, c) ustaleny stav, d) fez hlavnim kandlem v ruznych ¢asech simulace. Simulované
rozlozeni naboje v ¢ase odpovida ¢asovému vyvoji v experimentu.
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Obrazek 3.2: Simulace sifeni ndboje na rectangle geometry hallbaru a) v Case 12min,
b) v ¢ase 72min, c) ustaleny stav, d) fez hlavnim kandlem v rtznych ¢asech simulace.
Hlavni zména nastava v ustaleném stavu a oblasti oxidovaného grafenu.
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Obréazek 3.3: Simulace sifeni naboje na triangle geometry hallbaru a) v ¢ase 12min,
b) v ¢ase 72min, c) ustdleny stav, d) fez hlavnim kandlem v rtznych ¢asech simulace.
Pozorujeme drobny vykyv v pribéhu potencialu v fezu hlavnim kanalem.
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Obrazek 3.4: Simulace odliseného sifeni naboje na gap geometry hallbaru a) v ¢ase 12 min,

b) v ¢ase 72min, c) ustdleny stav, d) fez hlavnim kandlem v rtznych ¢asech simulace.

Nejvice odlisné rozlozeni povrchového potencialu od ostatnich geometrii, kde i v ustaleném

stavu je témeér nulovy potencidl na celé pravé ¢asti hallbaru.
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Obrézek 3.5: Simulace sifeni ndboje na bridge geometry hallbaru a) v é¢ase 12 min, b) v case
72min, c) ustileny stav, d) fez hlavnim kandlem v ruznych ¢asech simulace. Simulace
je velice podobna simulaci simple geometry hallbaru.
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Priloha B: Souhrn analyz obrazka gallium nitridovych

struktur

Intenzita (-)

" Orientace ()
Obrazek 3.6: a) Analyzovany obrazek gallium nitridovych struktur s prevaznou orientaci
pod thlem 270° od sméru vpravo. b) Puvodni obrézek. c¢) Histogram orientace objektii
ukazujici preferenc¢ni orientaci.
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Obrézek 3.7: a) Analyzovany obrazek gallium nitridovych struktur s rovnomérnéjsi distri-
buci zastoupenych orientaci. b) Puvodni obrazek. ¢) Histogram orientace objekt ukazujici
vice vyvazenou distribuci.
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Obrazek 3.8: a) Analyzovany obrazek gallium nitridovych struktur s nizkym poctem ob-
jekti. b) Puvodni obrézek. ¢) Histogram orientace objektii s nedostatecnym poctem dat.

ol



	Úvod
	Teoretická část
	Grafen
	Fyzika uhlíku
	Geometrie grafenu
	Fyzikální vlastnosti grafenu
	Dopování grafenu
	Výrobní procesy grafenu
	Grafen s příměsmi
	Hallbar

	Metody zpracování obrazu
	Prahování
	Otsuova metoda prahování
	Dilatace a eroze obrazu
	Metoda lokálních maxim
	Houghova kruhová transformace
	Hledání kontur
	Laplacián gaussianu (LoG)
	Analýza hlavních komponent

	Difuze
	Fickovy zákony
	Difuzní rovnice ve 2D
	Numerická řešení difuzní rovnice


	Praktická část
	Charakterizace galliových kuliček na grafenu
	Uvedení problému
	Požadavky na program
	Příprava obrazu
	Konkrétní kroky analýzy
	Filtrování dat
	Vyhodnocení výsledků

	Simulace šíření náboje na hallbaru
	Uvedení problému
	Realizace výpočtu
	Požadavky na program
	Konkrétní kroky výpočtu
	Simulace
	Porovnání s experimentem
	Vyhodnocení výsledků

	Charakterizace gallium nitridových objektů na grafenu
	Uvedení problému
	Požadavky na program
	Konkrétní kroky analýzy obrazu
	Zjišťování orientace objektů
	Vyhodnocení výsledků


	Závěr
	Literatura
	Seznam příloh
	Příloha A: Souhrn simulací šíření náboje
	Příloha B: Souhrn analýz obrázků gallium nitridových struktur


