Ceské vysoké uceni technické v Praze
Fakulta jaderna a fyzikalné inzenyrska
Katedra fyzikalni elektroniky

Hydrodynamické simulace ablace a
expanze plazmatu pri pulzni
laserové depozici

Bakalarska prace

Autor prace:  Jan Nikl

Vedouci prace: Ing. Milan Kucharik, PhD.

Konzultant: Ing. Michal Novotny, PhD., FZU AV CR
Skoln{ rok: 2014/2015



Pred svazanim misto této stranky vlozZite zadani prace s podpisem dékana
(v jedné kopii prace bude list s origindlem podpisu).

Toto bude jediny oboustranny list ve Vasi préci!



Prohlaseni

Prohlasuji, ze jsem predlozenou praci vypracoval samostatné a ze jsem uvedl veskerou
pouzitou literaturu.

V Praze dne 01.07. 2015 Jan Nikl



Podékovani

Dékuji svému skoliteli Ing. Milanu Kucharikovi, PhD. za c¢etné konzultace, ochotu,
vstiicnost a odborné i praktické rady pti vedeni mé bakalarské prace. Déle bych chtél
podékovat svému konzultantovi Ing. Michalu Novotnému, PhD. za dlouhodobé vstticny
pristup a mnohy vénovany cas.

Jan Nikl



Nazev prace:
Hydrodynamické simulace ablace a expanze plazmatu pri pulzni laserové

depozici

Autor: Jan Nikl

Obor: Informaticka fyzika
Druh prace: Bakalarska prace

Vedouci prace: Ing. Milan Kucharik, PhD.
Konzultant: Ing. Michal Novotny, PhD., FZU AV CR

Abstrakt:

V této préci se studuji numerické metody pro simulaci pribéhu metody PLD. Je zvo-
len langrangeovsky hydrodynamicky popis a pouzito kompatibilni numerické schéma
se stiidavou prostorovou vypocetni siti a kone¢nymi diferencemi. Simulace probihaji se
stavovou rovnici idealniho plynu nebo QEOS. Vedeni tepla je feseno implicitnim sché-
matem s omezenim tepelného toku a absorpce laserového zareni metodou absorpce na
kritické hustoté nebo kédem zalozenym na feseni stacionarnich Maxwellovych rovnic.
Byly identifikovany nékteré problémy pii nizkych intenzitach laseru, navrzena vylepseni
modelu drzeni faze, vytvoren empiricky model zmény faze a metoda reinicializace si-
mulace. VSechny modely byly implementovany v nové vyvinutém 1D simula¢nim kodu.
Byla provedena sada simulaci fyzikalnich tiloh a dosazena dobra shoda s publikovanymi
vysledky.
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Hydrodynamic simulations of plasma ablation and expasion for pulsed laser

deposition

Author: Jan Nikl

Abstract:

Numerical methods for simulation of the PLD process are studied in this thesis. La-
grangian hydrodynamic description is chosen and a compatible numerical scheme based
on finite differences and a staggered spatial computational grid is used. Simulations
run with the equation of state of ideal gas or QEOS. Heat conduction is solved by an
implicit scheme with flux limiting and absorption of laser irradiation is solved by the
method of absorption on critical density or by a code based on solving of the station-
ary Maxwell equations. Some problems in case of low laser intensity were identified,
improvements of a model for phase holding were proposed, an empirical model of phase
transition and a method of simulation reinitialisation were created. All models were
implemented in a newly developed 1D simulation code. A set of simulations of physical
problems was carried out and a good agreement with published results was achieved.
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Uvod

Tato prace se zabyva pocitacovou simulaci pulzni laserové depozice (PLD), ktera
se hojné vyuziva k pripravé tenkych vrstev. Terminem tenké vrstvy v tomto kontextu
minime vrstvy urc¢itého materidlu o tloustce v fddu nanometr az mikrometrii, které
jsou obvykle naneseny na vhodném substratu. Vlastnosti materialu jako celku jsou pak
ovlivnény nejenom samotnym substratem, ale i tenkou vrstvou na povrchu. Ta diky své
mikroskopické strukture ve spojeni s vlastnostmi substratu miize materialu propijco-
vat jedinecné vlastnosti at uz elektrické, mechanické, optické, chemické nebo mnohé
dalsi. Z tohoto diivodu se tenké vrstvy dnes vyuzivaji v mnohych odvétvich primyslu
(optika, strojirenstvi, elektronika, medicina atd.) a jsou predmétem intenzivniho védec-
kého badani. Mezi v soucasnosti nejvice zkoumanou oblast patti také naptiklad vyvoj
inovativnich solarnich ¢lank.

Pro névrh a realizaci pripravy novych tenkych vrstev je vsak zadouci znat pribéh
depozice, aby bylo mozné optimalizovat parametry depozice pro dosazeni kyzenych vy-
sledki. Vzhledem k tomu, Ze jsou ale procesy v prubéhu depozice metodou PLD velmi
rychlé, je prakticky nemozné (nebo velmi komplikované) detailné métit vSechny klicové
veli¢iny a natozpak predikovat vysledek experimentalni depozice. Z téchto duvodu je
vhodné pouziti numerickych simulaci, které dokazou kompletné simulovat pribéh de-
pozice a umoznuji tak snadnou predikci a optimalizaci vysledkii.

Cilem této prace je tedy seznamit se s metodou PLD a jejimi fyzikalnimi modely.
Na zakladé této reserse pak sestavit, implementovat a ovérit jednodimenzionalni hyd-
rodynamicky simula¢ni kéd pro metodu PLD, ktery je schopen numericky propocitat
dva dilezité procesy probihajici béhem depozice a to sice laserovou ablaci materidlu
a expanzi plazmatu. Redlnost vysledki celého modelu je pak ovéfena srovnanim s ex-
perimentalnimi daty v dostupné literature. Pro vylepseni vysledk jsou téz navrzeny
nové rozsirujici modely.

V prvni kapitole je popsdna metoda PLD a provedena reserSe na téma jejiho
modelovani, jejiz vysledkem je mimo jiné moznost pouziti hydrodynamického modelu.
Tento model je odvozen a sestaven v kapitole druhé, v jejimz zavéru jsou vlastnosti mo-
delu ovéreny v analytickych hydrodynamickych testech. Navazuje dale kapitola tieti,
ktera pridava zakladni fyzikalni modely pro popis laserového plazmatu. Problematiku
ablace pevného terce pak déle rozviji ¢tvrta kapitola, kde jsou uvedeny nami navr-
zené rozsirujici modely umoznujici ziskani realnych vysledki numerickych simulaci.
V posledni kapitole jsou srovnany vysledky nasich simulaci s vysledky dostupnych si-
mulacnich kéda a také s daty publikovanymi v literature.



1 Modelovani pulzni laserové depozice

Metoda pulzni laserové depozice (PLD) je jednou z vakuovych metod experimen-
talni pripravy tenkych vrstev, kterd spada do Sirsi skupiny fyzikélnich metod pripravy
z plynné faze (angl. Physical Vapour Desposition - PVD). Tato metoda ziskala na ob-
libé predevsim v poslednich 20-30 letech diky své jednoduchosti, variabilité a flexibilité
v kombinaci s faktem, Ze je mozné tuto metodu aplikovat na témeér libovolny mate-
ridl pocinaje ¢istymi kovy [1], kterymi se zabyvame predevsim v této praci, a konce
keramikami [2] ¢i dokonce organickymi latkami [3]. Samotna metoda je vSak o mnoho
starsi a jeji zacatky sahaji do let 60. minulého stoleti, kdy se rozvijela oblast vykonnych
pulznich laserovych systémi [4]. Svou renesanci pak metoda zazila na konci let 80. s ob-
jevem vysokoteplotnich supravodicii, které bylo mozné primo pripravit touto metodou
[5]. Metoda PLD prochézi stalym vyvojem a vyuziva se dodnes v mnoha odvétvich
vyzkumu a aplikaci [6].

cocka \< —
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e Yy

_— Plazmovy oblak
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Vakuova komora

Obrézek 1: Schématické znazornéni pribéhu metody PLD a depozi¢ni komory

Hlavnim prvkem PLD je vysoko-vykonovy pulzni zdroj laserového zareni (2
108 W/ecm?). Laserovy svazek je zaveden do vakuové komory (Obr. 1), kterd miize
byt vyplnéna inertnim plynem (nejcastéji argon) s obvykle nizkym tlakem (< 100 Pa),
ale nékdy se depozice provadi i za tlakt vyssich [7]. Nékdy je také vyuzito reaktiv-
niho plynu [8], ale témito variantami se zde zabyvat nebudeme a omezime se pouze
na zakladni piripad vysokého vakua v depozi¢ni komore. Laserovy svazek je tam foku-
sovan na povrch masivniho pevnoldtkového terce (zde kovového). V tomto misté pak
dochazi pri dosazeni prahové fluence laseru k ablaci materialu terce a vzniku plazmo-
vého oblaku nad povrchem. Tento oblak nasledné expanduje a siti se vysokou rychlosti
(~ 10% cm/s) komorou. Po dosaZeni pfipraveného substratu (z kfemiku, safiru atp.)
dochazi ke kondenzaci na jeho povrchu a rustu tenké vrstvy. Vyhodou celého procesu
je zachovani stechiometrie latky a soucasné dosazeni dobré depozi¢ni rychlosti pti do-
statené intenzité laseru [9]. Naopak nevyhodou metody je vznik vzorku o relativné
malé homogenité (~ 1 cm?)[10] a déle existence kapének ¢i klastri, které se mohou
také prenaset s oblakem a narusit vyslednou vrstvu [11].
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Obrazek 2: Schéma ablace pevnolatkového terce a expanze vzniklého plazmatu (A —
neovlivnéna c¢ast terce, B — siteni tepelné viny, C — absorpce laseru v terci, D — vysoce
husté plazma, E — idké plazma)

Podrobnéjsi analyzou prubéhu ablace a expanze (Obr. 2) dochdzime k tomu, ze
nejprve dochazi k absorpci laseru v pevném terc¢i (C). Tim se prudce zahiiva teré
a Siff se tepelné vlna (B), disledkem ¢ehoz vznikd (nadkriticky) husté plazma nad
povrchem terée (D) s nimz prichédzejici laserovy svazek interaguje. Cast energie je tak
absorbovana jiz v této oblasti, coz anglicky nazyvame ,plasma shielding“ [12]. Nakonec
dochézi k expanzi plazmatu do vakua (E). Obvykle se tedy pribéh metody PLD déli
na tyto ¢asti:

1) ablace terce

)

ii) vznik plazmatu a jeho interakce s laserovym zarenim
)
)

iii) expanze plazmatu do vakua

iv) depozice na substratu

V této praci se budeme zabyvat pouze ¢dstmi i)—iii), pro néz sestavime prislusné
fyzikalni modely a budeme simulovat jejich pribéh pomoci numerickych metod. Vycho-
zim predpokladem pritom bude pouziti nanosekundovych laserovych pulzii o Spickové
intenzité ~ 1 GW /cm? a vinové délce v blizké UV oblasti jakou maji béZné pouzivané
lasery napiiklad typu KrF ¢i Nd:YAG na 4. harmonické frekvenci (blize k parametram
viz. kapitola 5).

1.1 Ablace terce

Béhem ablace terce dopada laserové zareni na terc, pricemz Cast je odrazena a
¢ast intenzity o velikosti (1 — R) prochédzi do samotného terce, kde R znaé¢i odrazivost
tohoto kovového terce. Zde dochazi k exponencialnimu utlumu intenzity s hloubkou,
ktery muizeme popsat Beer—Lambertovym zakonem:
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I(z) = (1 — R)Ipe™o" | (1)

kde Iy znaci intenzitu dopadajiciho zareni a a absorpcéni koeficient materidlu terce
[13]. Vzhledem k tomu, Ze hloubka pruniku, kterd je prevracenou hodnotou absorpc-
niho koeficientu, je velmi mald (~ 10 nm) oproti poloméru spotu laserového paprsku
(~ 1 mm), je teplotni gradient vyrazné vétsi ve sméru kolmém na vzorek. Diky tomu
muzeme popisovat ohfev materidlu terce jednorozmérné, pokud hlavnim cilem je urceni
tepelné bilance pri povrchu terce, z které vyplyne abla¢ni rychlost (mnozstvi odebra-
ného materidlu ablaci za cas).

Jelikoz predpoklddame pouziti nanosekundovych laserovych pulzii, mizeme zcela
zanedbat mikroskopické procesy elektron—fononové interakce a prejit zcela k popisu
makroskopickému [14]. Vedeni tepla se pak 1idi Fourierovym zdkonem udévajicim pa-
rabolickou rovnici vedeni tepla:

oT 0 oT

Velicina C' = C(T) predstavuje tepelnou kapacitu materialu, x = x(T") koeficient
tepelné vodivosti a T' = T'(z,t) teplotu (na dané soufadnici v prostoru a case) a S =
S(z,t) nezavisly zdrojovy ¢len (v tomto pripadé urceny absorpci laseru).

Pokud uvazujeme nizsi intenzitu laseru, kdy nedochézi pti ohfevu k prekroceni
kritického bodu latky, lze jasné definovat a oddélit jednotliva skupenstvi materialu
[15]. Z tohoto duvodu vétsina autorit oddéluje model ablace terce od ostatnich ¢asti
modelu. Vyuzivaji zde pristupt zalozenych na urceni jednoduché bilance energie pri
jednom pulzu [16] a nebo zahrnou do rovnice vedeni tepla (2) ¢len odpovidajici ibytku
energie v dusledku zmény faze [17]. Naopak pro vySsi intenzity (= 1 GW/cm?) je
vhodnéjsi simulovat vyvoj rovnicemi hydrodynamiky [18, 19]. V této praci pouZijeme
pravé tento druhy zminény pristup, ale s ipravami pro simulace podminek, které jsou
na pomezi predeslych dvou.

1.2 Vznik plazmatu a interakce s laserovym zarenim

Pro podkriticky ohfev materidlu je rychlost odparovani analyticky urcena Hertz—
Knudsenovou rovnici a tlak par v termodynamické rovnovaze nad povrchem Clausius—
Clapeyronovou rovnici [17]. Namisto tohoto pristupu v této préci osetfime tuto oblast
modelem zmény faze, ktery bude integrovan do numerického schématu (blize kapitola
4). Celkové se tedy bude jednat stile o hydrodynamickou simulaci, kde popisované
kontinuum vsak bude obsahovat rtizné faze materialu.

Déle se vymezuje také tzv. Knudsenova vrstva, kde jsou nerovnovazné podminky,
protoze emitované ¢astice maji rychlost orientovanou priblizné kolmo od terce. Tato
oblast predstavuje z hlediska dynamiky kontinua oblast se silnou diskontinuitou [15].
Takovato vrstva mé velikost ovsem pouze nékolika stfednich volnych drah nez vlivem
srazek se rozdélovaci funkce izotropizuje. Disledkem je pii proménné intenzité zdroje
zpétny pohyb c¢astic a rekondenzace. Témito jevy se vSak zde zabyvat nebudeme, pro-
toze jsou do velké miry lokalni a na celkovy vysledek maji relativné maly vliv.
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Pro urceni intenzity dopadajiciho zareni I, musime vsak zahrnout do modelu
absorpci v hustém plazmatu. V této praci je jako hlavni absorpéni mechanizmus pouzito
inverzni brzdné zareni [16] a dochazi tak opét k exponencidlnimu tlumeni podle (1)
s prislusnym absorpénim koeficientem. Konkrétné se zde pouziva jednotny algoritmus
pro vypocet absorpce v ter¢i i v plazmatu, ktery zahrnuje do srazkové frekvence i
elektron—fononovou interakci a dokaze tak dobte postihnout absorpci v kovovém terci
(blize kapitola 3.1.2).

1.3 Expanze plazmatu do vakua

Pro expanzi plazmatu do vakua po skonceni pulzu je znam analyticky model
adiabatické expanze vychazejici z feseni rovnic dynamiky plynu. Predpoklada se kratka
doba trvani samotného pulzu oproti celkovému casu Sifeni plazmového oblaku a pak
je predikovano siteni oblaku ve formé soustfednych elipsoidu [20]. Tento model podava
vsak spiSe pouze kvalitativni informaci o depozici za realnych podminek [13].

Dalsi moznosti je pouziti rovnic hydrodynamiky, budto Eulerovych rovnic nevazké
stlacitelné tekutiny resp. rovnic dynamiky plynu [15, 18, 21] a nebo Navier—Stokesovych
rovnic, které jsou vhodné pro delsi simulovany c¢as (2 1 us) ¢ nezanedbatelny tlak
ambientniho plynu (2 1072 Pa) [22]. Obvykle jsou tyto modely ovSem omezeny na
nizké tlaky (< 100 Pa), protoze neuvazuji primo mikroskopickou interakei s ambientnim
plynem, ale existuji na tomto poli i modely, které toto chovani ¢astecné zachycuji [23].

Posledni variantou je pouziti simulace typu Monte Carlo, které dokazou uvedeny
problém Fesit od nizsich tlaki [24] az po vyssi (~ 100 Pa) [25], ale bohuzel obvykle pouze
v oblasti nékolika centimetri od terce. Vznikly proto kombinované modely obsahujici
jak ¢ast hydrodynamickou/rovnic dynamiky plynu, tak metodu Monte Carlo [26].

Vzhledem k uvedenym predpokladiim na vakuum a v navaznosti na predeslé ¢asti
modelu zde volime pristup ryze hydrodynamicky a popisujeme tak expandujici plazma
jako nevazkou stlacitelnou tekutinu.
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2 ReSeni rovnic hydrodynamiky

2.1 Lagrangeovské souradnice

Pro popis dynamiky kontinua lze pouzit dva pristupy. Jednak ptistup eulerovsky,
kdy uvazujeme, ze veskeré velic¢iny jsou funkcemi nezavislych proménnych, kterymi jsou
prostorové soutadnice a cas. Tato prace se vsak zabyva predevsim tzv. lagrangeovskym
popisem, coz je druhy bézné pouzivany popis dynamiky kontinua.

V tomto pristupu volime jako nezavislou proménnou téz cas t, ale namisto pro-
storové souradnice x prechazime k souradnici materidlové X. Z toho plyne, Ze obecné
poloha neni v tomto popisu nezavislou proménnou. Vzajemny vztah souradnic vychéazi
z jednoduché predstavy, ze mizeme zavést trajektorii infinitesimalniho hmotnostniho
elementu AM jako ¥ = Z(X,t). Pficemz plati, Ze na pocatku se prostorova sourad-
nice elementu shoduje se souradnici materidlovou, tj. X = z(X,0). Dale musi platit,
ze trajektorie se vzajemné neprotinaji v jednom bodé prostoru i ¢asu, coz implikuje
bijektivnost transformac¢niho zobrazeni ¢/ mezi eulerovskymi a lagrangeovskymi sou-
fadnicemi zavedeného nasledujici definici:

w : (Xat) — (l’,t)
(X,1) — 9(X,1) = (B(X, ), 1)
Aby byla transformace dobfre definovana, celkové pozadujeme, aby zobrazeni
bylo difeomorfni.
Pro transformaci vyrazi do lagrangeovskych souradnic pak lze odvodit vztah pro
totalni ¢asovou derivaci funkce v lagrangeovskych souradnicich (ve smyslu derivace
f o), za predpokladu, Ze rychlosti u si oznacime pravé rychlost pohybu hmotnostniho

elementu tj. u := 2%

ot
df(z(X,t),t) Of 8958f_8f+ af 4
@ o Toror o “ar @
Za timto ucelem se zavadi nasledujici diferencidlni operator materialové derivace,
ktery miizeme pouzit i v eulerovskych souradnicich:

D 0 0
D = or T Yar (5)

(3)

2.2 Eulerovy rovnice

Hydrodynamicky popis je priblizné aproximovan modelem stlacitelné nevazké te-
kutiny v jednodimenzionalnim ptiblizeni, jejiz hydrodynamiku matematicky formuluji
jednorozmérné Eulerovy rovnice:
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dp | O(pu)

dpu  d(pu*+p)

ot ox =0 0
OE  O[(E+pu] _

o T e ®)

Ty vychazeji postupné z diferencialnich tvart zdkona zachovani hmotnosti, hyb-
nosti a energie. Zde je p = p(x,t) hustota, u = u(x,t) rychlost toku hmoty, p = p(z,t)
tlak a F = F(z,t) objemova hustota celkové energie.

Tuto soustavu rovnic pak miizeme prevést do lagrangeovskych souradnic pomoci
vztahtt uvedenych v minulé kapitole. Pfi této transformaci je vSsak vhodné prepsat
hustotu celkové energie ' pomoci specifické vnitini energie e:

1
E = pe+ ipu2 ) (9)

Po upravé dostavame Eulerovy rovnice v lagrangeovskych soutradnicich:

Ldp  Ou

;E__%’ (10)
ou op

pﬁ__a?’ (11>
Oe ou

Pa:—p%- (12)

Vsechny veli¢iny jsou nyni v tomto zkrdceném zapise funkcemi (X, ).
Tuto soustavu navic musime doplnit o vztah pro polohu, jelikoz ta neni nezavisla
v téchto soutadnicich (viz. predchozi kapitola):

ﬂXﬂ:X+KMXﬂM. (13)

Rovnice (10) popisuje jiz dfive zminény zékon zachovani hmotnosti v diferenci-
alnim tvaru. Ukazeme, Ze tato rovnice je splnéna automaticky. Zintegrujeme-li nejprve
funkci hustoty pres libovolny objem v materidlovych souradnicich, ziskdme tak hmot-
nost tohoto objemu:

Z(Xg,t)
Loey Pt = Mo, (1) (14)
x 1,

Tato hmotnost je ovSsem, jak bylo naznaceno pri zavadéni soutadnic v predchozi
kapitole, v lagrangeovskych souradnicich v ¢ase konstantni resp. tyto souradnice jsou
voleny tak, aby toto bylo splnéno. Z toho plyne pro integral rovnice (10) podle polohy
pres libovolny langrangeovsky objem nésledujici:
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2(X2.t) (Dp ou &(X2t) (Qp  Ou p
—1d :/ - dr =
/(Xl,) (Dt +p8:c> v #(X1,t) (815 + ox v

#(Xat) dp X 2(Xast) dMx, x5
= d + ) — / =——"2 =0,
/(X1 t) vtlup (Xl’) dt (X1,t) dt

Po odstranéni 1ntegrélu (plati pro vSechny objemy) a soucasné transformaci do
lagrangeovskych souradnic ziskdme automatické splnéni rovnice (10).

2.3 Stavova rovnice

Soustava Eulerovych rovnic uvedenych v predchozi kapitole neni uzaviena a neni
proto mozné ji jako takovou resit (obsahuje vice nezndmych nez rovnic). Pro jeji uza-
vieni potfebujeme znat vztah mezi tlakem, specifickou vnitini energii a hustotou t;j.
p = p(e, p). Tento vztah udava (mimo jiné) pravé stavova rovnice. V této praci jsou
pouzity dvé stavové rovnice, jednak stavova rovnice idedlniho plynu a také Quotidian
Equation of State (QEOS). V obou ptipadech aproximujeme plazma modelem jedno-
teplotni stlacitelné tekutiny, tj. nerozliSujeme mezi teplotou iontt a elektront, coz je
dostatecné dobré priblizeni v ptipadé nanosekundovych pulzi [13].

V nejjednodussim pripadé pouzivame stavovou rovnici idedlniho plynu, ze které
ziskdvame hledany vztah pro tlak (v zde oznacuje Poissonovu konstantu plynu):

p=ep(y—1). (15)
Déle pro teplotu 7" = T'(¢) plati nasledujici vztah, ktery vyuzijeme pozdéji pro
vedeni tepla (kapitola 3.2):

=" Ty 1), (16)

Zde A znaci nukleonové ¢islo, m, atomovou hmotnostni jednotku, kg Boltzman-
novu konstantu a Z stupen ionizace plynu, ktera je u idedlniho plynu konstantni.

Poslednim dilezitym vztahem plynoucim ze stavové rovnice je vyraz pro rychlost
zvuku vg = vg(e):

vs =/(y—1)e. (17)

Druhéa zminéna stavova rovnice QEOS je pouzita pro ziskani presnéjsich vysledk,
jelikoz 1épe aproximuje chovani plazmatu. Ukazuje se totiz, ze volba stavové rovnice
muze do velké miry ovlivnit dynamiku simulace [27]. QEOS vyuziva pro uréeni tepel-
nych vlastnosti elektronii Thomas-Fermiho statistického modelu [28], ktery je rozsiten
o semi-empirické vazebné korekce [29]. Pro ionty je pouzit Cowaniv model [30]. Celkové
je tato stavova rovnice platna pro Siroké rozsahy teplot a oblasti vyssich hustot, proto
je ¢asto pouzivana v hydrodynamickych simulacich [31].
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2.4 Numerické schéma

Pro hydrodynamickou simulaci poc¢itacovych experimentii je implementovano nu-
merické feseni Eulerovych rovnic v lagrangeovském tvaru (10), (11), (12) s pouzitim
metody konecnych diferenci. Kompatibilni numerické schéma je konstruovano s ohle-
dem na algebraické zachovani celkové energie a vychazi z [32].

2.4.1 Prostorova diskretizace

Pro diskretizaci v prostoru je pouzito stiidavé (staggered) schéma, které umoz-
nuje snadné vytvoreni schématu 2. fadu v prostoru i pii aproximaci funkei stupnovitymi
(po ¢éstech konstantnimi) funkcemi. Schéma rozdéluje oblast na N (€ N) podintervali
nazyvanych buriky a na N + 1 jejich hrani¢nich bodt nazyvanych uzly. Skalarni mate-
ridlové veli¢iny jsou konstantni v bunkach a jednotlivé diskrétni hodnoty znaceny po-
lo¢iselnymi indexy, naopak kinematické vektorové velic¢iny (popf. i jiné toky ve smyslu
transportnich rovnic) jsou umistény v uzlech a jejich diskrétni hodnoty jsou znaceny
celo¢iselnymi indexy (Obr. 3).

Xi X1

% Viar Vs Vietsirz g

i-1/2 i i+1/2 i+1 i+1+1/2

Obrazek 3: Stiidava (staggered) prostorové diskretizace

V jednorozmérném popisu je objem bunky definovan vztahem:

Vz’+1/2 = Tjy1 — L5 - (18)

Hmotnosti bunék pak budou mit v souladu s (14) tvar:

Miv1/2 = Pit1/2Vit1/2 - (19)

Pro odvozeni budeme déle potiebovat dudlni objemy, coz jsou okoli uzli tvorici
lagrangeovské objemy (v limité). Podobné jako butiky budou pokryvat vypocetni oblast
a proto je pro jednoduchost zavedeme jako oblasti od stfedu levé bunky (vzhledem
k uzlu) do stfedu pravé burky. Pro dudlni objem a hmotnost tedy bude platit:

Vicre + Viciye

Vi= , 20
: (20)
S Mit1/2 —;- Mi-1/2 (21)

Pro odvozeni rovnic pro vyvoj diskretizovanych veli¢in budeme bunky uvazo-
vat jako (v limité) lagrangeovské objemy a piislusné vztahy pro né ziskdme integraci
Eulerovych rovnic v lagrangeovskych soufadnicich. Prvni rovnice (10) je splnéna au-
tomaticky, jak bylo odvozeno v kapitole 2.2. Druhou rovnici (11) zintegrujeme pies
dudlni objem a ziskdme tak predpis pro vyvoj rychlosti uzlu (22):
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dui
my
dt
Zde veli¢ina F; predstavuje vyslednici sil v uzlu:

—F . (22)

Fi=Fi_1)2;+ Fiy12, (23)

kde F;_1/2,; a Fii1/2; jsou sily plisobici na uzel i z bunky ¢ — 1/2 resp. i + 1/2 a plati
pro né:

E—1/2,i = Di-1/2 (24)
Fi+1/2,i = —Dit1/2 - (25>

Obdobné po integraci pres objem bunky treti rovnice (12) ziskdvame vztah pro
vyvoj vnitini energie bunky:

d&?i
miq1/2 d;1/2 = Pz'+1/2 ) (26>
Pi+1/2 = —Li41/2/i+1Ui+1 — Fi+1/2,z'ui ) (27)

kde P12 se né¢kdy oznacuje jako tepelny vykon (z termodynamického hlediska se vsak
jedna o mechanicky vykon).

2.4.2 Casova diskretizace

Finalni numerické schéma ziskdme diskretizovanim odvozenych vztahi (22) a (26)
v ¢ase pomoci casovych diferenci. Pro rozliseni hodnot veli¢in v jednotlivych diskrétnich
casovych hladinach budeme znacit tuto hladinu hornim celoc¢iselnym indexem pocinaje
nulou. Pfi pouziti jednoduché doptedné diference (pii délce kroku At) ziskdvame z rov-
nosti (22) nésledujici (hmotnost je konstantni, viz. kapitola 2.2):

’U/?+1 — U? n
e ALl (28)

Pro obdobnou tpravu rovnice (26) si zavedeme rychlost stfedovanou v case:

m;

N
! 2
Tuto rychlost pouzijeme namisto rychlosti v ¢ase t", aby schéma bylo druhého
fadu v Case a také konzervativni (viz. kapitola 4.1). Po této ipraveé ziskdvame nasledujici
rovnici:

(29)

grtl  —en y
i+1/2 — Cit1/2 n n+1/2 n n+1/2
mHI/z—At = _F;+1/2,i+1ui+1 — Litay2,:U . (30)

Pro tiplnost pak jesté uvedme rovnici pro zménu polohy uzlu:
QZ?—H o

=1U

xy n+1/2
I A—y . 31
At ! (31)
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Celkoveé ziskdvame z rovnic (28), (30) a (31) explicitni numerické schéma, které

je uzavieno vypoctem tlakii p?jll/z pomoci stavové rovnice ze specifické vnitini energie

5?++11/2 a hustoty P?lel/z = Mit1/2/ Vzﬁ}z

Aby bylo schéma kompletné druhého radu, je vyuzito pro Casovou integraci me-
tody prediktor—korektor. V prvnim kroku této metody se vypocitaji podle schématu
nejdiive pouze odhady tlakt p’?jf/Q. Veli¢iny v ¢asové vrstveé n—+1 se pak vypocitaji opét
podle stejné¢ho schématu, ale namisto starého tlaku py, | /2 S€ pouzivaji tlaky stredované

v Case (ﬁ?jllp + ity /2) /2, ¢imz jsou stfedovany i pusobici sily ve vztahu (28).

2.4.3 Umeéla viskozita

Pro zajisténi stability schématu v oblastech prudké komprese, je téz vyuzito umeélé
viskozity. Ta je pfictena k tlakiim pj,, , (mluvime o tzv. zobecnéném tlaku) v ce-
1ém schématu a pusobi disipativné (pfeménuje kinetickou energii na vnitin{) pti kom-
presi a zabranuje tak narustu oscilaci [33]. Konkrétné je v simulacich pouZita linedrné-
kvadraticka uméla viskozita:

Gi'v172 = C1pi1)20U3 1 joUsiyr o + 02p?+1/2(5u?+1/2)2 ; (32)
n 0 ut, —ur >0

6u’i+1/2 = N . n+1 . (33)
uit = Uity Uiy — U <0

Veli¢ina vy}, 5 je zde rychlost zvuku vypocitana ze stavové rovnice (viz. kapitola
2.3) a (1, Cy jsou konstanty volené ve vétsiné simulaci v této praci C; = 1,Cy = 1.
Mimo to je téz implementovana Kurapaténkova umeld viskozita [34], kterda se ovsem
za béznych podminek chova priblizné podobné jako linedrné-kvadratickda a proto se
v simulacich nevyuziva.

2.4.4 Urceni ¢asového kroku

Pro zaruceni stability schématu musi byt splnéna tzv. CFL podminka (Courant-
Friedrichs-Lewyho),
1 Vigaye

Vi At< : (34)

4 Vg4 /2
ktera omezuje délku casového kroku At tak, aby jakakoliv vygenerovana razova vina
nezpusobila prekryti bunék resp. vznik bunék o zaporném objemu [32].

Vzhledem k velké rychlosti plazmového oblaku se prakticky ukazalo vhodné navic
k rychlosti zvuku pripoc¢itavat i rychlosti uzll a ziskavame tak rovnost:

At = CC’FL min ( V;;+1/2 ) y (35)

Vi \ Usip1y2 + max(ul[ui1])

urcujici primo dynamicky délku c¢asového kroku pri vhodné volbé konstanty Copr, vétsi-
nou v simulacich nastavenou Ceoprp, = 0.25. Poc¢atecni délka casového kroku je nacitana
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ze vstupniho souboru a obvykle je volena vyrazné mensi nez bézna hodnota At vy-
poctend pomoci (35) béhem simulace. Pro postupny prechod mezi témito hodnotami
(popf. i jinymi vyrazné se lisicimi) je dodrzovano omezeni ristu At vzdy na maximalné
1.2—nésobek minulé hodnoty.

2.5 Testy hydrodynamického kroku

Pro ovéreni spravnosti a funkénosti numerického schématu resp. jeho implemen-
tace bylo provedeno nékolik standardnich tloh, pro které zname analytické feseni a
muzeme ho tak porovnat s vysledky simulace.

2.5.1 Sodtv problém

Jednim ze zdkladnich test je zndmy Sodiv problém [35]. Jednd se o klasicky
Riemanniiv problém, kdy je tiloha zadana okrajovou podminkou na nulovou rychlost
a homogenni pocateéni podminkou s diskontinuitou v jednom bodé (x = 0.5) v tomto
pripadé hustoté i tlaku. Konkrétni hodnoty parametri jsou uvedeny nize (Tab. 1).
Pro vypocet byla nastavena konstanta Copr = 0.25 koncovy cas byl vzdy 0.2 s a
vypocetni sit obsahovala 400 rovnomérné rozmisténych bunék. Uméld viskozita pak
byla nastavena C; = 1.0 a Cy = 0.1.

Tabulka 1: Pocateéni podminky Sodova problému

oblast p p |lu |
0<z<05 |[1.000]1.0]00]14
05<2<1.0(0.125]0.1/0.0]14

Disledkem téchto pocateénich podminek je generace vin trojiho druhu, zprava je
to vlna razova, kontaktni nespojitost a zredéni, jak muzeme vidét v grafech (Obr. 4).
Ze srovnani simulace s analytickym fesenim je vidét, ze lagrangeovsky hydrodynamicky
vypocet, kdy se vypocetni sit pohybuje s hmotou, dokaze relativné dobte sledovat cela
vin. Ztetelny je také vliv umélé viskozity, ktera v simulaci pusobi difuzné, ale zabranuje
nestabilité a oscilacim predevsim u cela razové viny.

Pro zhodnoceni vysledkt budeme pouzivat L; normu odchylky a L., normu od-
chylky relativné vzaté vici prislusné normé analytické hodnoty, které znacime jako
»L1 chyba“ a L., chyba“. Tyto chyby pro diskrétni hodnoty veli¢in f; a analytické
hodnoty ff# = f*(x;) proi € {1,..., N} se tedy pocitaji ndsledovné:

Yol fi— 12
Ly chyba = &=Lt 2t 1 36
1 AT (36)
LOO Chyba _ maXiE{l,...,N}lfi - fz | (37)

max;e{1,...N} |fia|
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Obrazek 4: Srovnani numerické simulace s analytickym fesenim Sodova problému (plné
— simulace, ¢arkované — analytické feseni, ¢erchované — vzajemny rozdil)

Ptehled dhrnnych chyb vybranych veli¢in je uveden nize (Tab. 2). Témér v celé
oblasti je chyba relativné mald (Obr. 4) a tim i chyba Lq, to ale neplati u ¢ela rdzové
viny, kde je diky difuzi chyba vétsi, coz se pak projevuje nartstem maximové chyby
L.

Tabulka 2: Chyba numerické simulace Sodova problému oproti analytickému feseni

veli¢ina | Ly chyba | L., chyba
hustota | 2.8 -1073 | 7.6 - 1072
tlak 3.0-1073 | 1.0- 1071

Poslednim dilezitym vysledkem simulace je, jak se zachovava celkova energie
systému resp. jak je numerické schéma konzervativni. V tomto pripadé vychazi relativni
chyba fadu 107!, coZ lze povaZovat uZ za strojovou chybu pfi vypoétu.

2.5.2 Nohuv problém
Dalsim testem hydrodynamiky je tzv. Nohiiv problém [36]. Okrajova podminka je

opét na nulovou rychlost na levém okraji (z = 0) ovsem tentokrat prava (z = 1 vt = 0)
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okrajova podminka rychlosti nastavena na u = —1.0 stejné jako rychlost v pocatecéni
podmince (Tab. 3), kterd je nyni homogenni v celé oblasti. Vypocet probihal se 100
rovnomeérné rozmisténymi bunkami do finalniho ¢asu 0.6 s. Ostatni parametry zustavaji
stejné jako v pripadé Sodova problému (kapitola 2.5.1).

Tabulka 3: Pocateéni podminky Nohova problému

oblast |p |p u v
0<z<1[1.0/1.0-1075| -1.0|5/3

Vysledkem simulace (Obr. 5) je za téchto podminek kumulace hmoty u levého
okraje vypocetni oblasti a Sifeni rdzové viny v opa¢ném sméru (doprava), za jejimz
¢elem by méla byt hustota konstantni.
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Obréazek 5: Srovnani numerické simulace s analytickym feSenim Nohova problému (plné
— simulace, ¢drkované — analytické Teseni, ¢erchované — vzajemny rozdil)

Ve vzajemném srovnani vidime opét vyrazny vliv umélé viskozity, v této simulaci
na Sitku cela rdzové viny. Vzhledem k malému poétu bunék (100) se navic projevuje
i rozliseni sité, které také prispiva k rozsiteni hrany. Jista chyba také vznika u levého
okraje, jde o tzv. ,wall heating“. V této oblasti dochazi k zvysSeni vnitini energie a tedy
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ohrevu bunky. Tato chyba vznika na pocatku simulace stlacenim nékolika prvnich bu-
nék, ale protoze feseni rovnic hydrodynamiky vede na ustaleni rovnovahy tlaka a nikoli
vnitini energie a hustoty, zistava chyba zachovana po celou dobu simulace. Nicméné
podstatnym vysledkem tohoto testu je, ze nedochézi k nestabilitdim a oscilacim ani
pri velké kompresi bunék pravé diky funkéni umélé viskozité. Ta zcela spravné pisobi
disipativné pri kompresi a tim v zhusténé oblasti kompletné zastavila bunky vypocetni
sité i pti zachovani spravné rychlosti razové viny.

Pro tplnost uvedme tthrnné chyby simulace (Tab. 4). Chyba L je pomérné mala
i pres maly pocet bunék, ale znatelné se lisi od maximové chyby L., ktera je ovlivnéna
rozsitenim cela razové viny. Chyba v zachovani celkové energie se pohybovala opét na
urovni strojové chyby.

Tabulka 4: Chyba numerické simulace Nohova problému oproti analytickému feseni

veli¢ina | Ly chyba | L., chyba
hustota | 6.6 - 1073 | 2.4 - 10!
tlak 74-1073 | 4.1-107¢

2.5.3 Sedovova exploze

Poslednim provadénym testem je tzv. Sedovova exploze [37]. Teoreticky je tiloha
zadana tak, ze by mélo byt ulozeno velké mnozstvi energie do jediného bodu, ktery
po zacatku simulace vytvori velkou rychle se Sirici razovou vlnu. Takto neni mozné
nastavit pocatetni podminku pti zde pouzivané prostorové diskretizaci (viz. kapitola
2.4.1). Z tohoto davodu je uloha aproximovana tim, Ze je jedné burice nastaven velky
tlak a zbytku tlak naopak velmi maly (Tab. 5). Presto jde o pro hydrodynamickou
simulaci velmi naro¢nou tlohu i pi pouzité sitce prvni burky 0.2 (pri celkovém poctu
100 bunék, které jsou kromé prvni rovnomérné rozmistény od = = 0.2 do z = 12.0) a
umeélé viskozité nastavené C7 = 1.0 a Cy = 1.0.

Tabulka 5: Poc¢atecni podminky Sedovovy exploze

bunka | p | p u |y
1 1.0 | 1.0-10%% | 0.0 | 5/3
2—N|10[1.0-1075]0.0|5/3

Ze srovnani (v case t = 0.028 s) s analytickym FeSenim [38] (Obr. 6) je zfejmé, ze
opét dochazi zejména v rychlosti k znatelnému rozsiteni cela tlakové viny diky umélé
viskozité, ktera vsak musi byt v této tloze volena pomérné silné, vzhledem k velkému
gradientu tlaku. Zdanlivé také dochazi k vétsi chybé ve vnitini energii v levé c¢asti
grafu, ale je tfeba si uvédomit, ze v této oblasti se nachazi uz pouze jedna jedina bunka
(pivodné s vysokym tlakem), kterd silné expandovala. Také je tfeba mit na paméti,
Ze je vynasena specificka vnitini energie, takze musime sledovat i vyvoj hustoty, ktera
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Obrazek 6: Srovnani numerické simulace s analytickym fesenim Sedovovy exploze (plné
— simulace, ¢arkované — analytické feseni, ¢erchované — vzajemny rozdil)

je v tomto misté naopak velmi mald, takze se tyto krivky kompenzuji podobné jako
u Nohova problému.

V prehledu thrnnych chyb (Tab. 6) je vidét, ze chyba L, je v tomto testu vétsi nez
v ostatnich, coz dokazuje, ze se jedna o pro hydrodynamickou simulaci tézkou tlohu.
Naopak maximova chyba L., je zde srovnatelna s ostatnimi testy, coz je opét dano
sirsim celem vlny. Chyba v zachovani celkové energie se pohybovala i v tomto pripadé
na drovni strojové chyby.

Tabulka 6: Chyba numerické simulace Sedovovy exploze oproti analytickému feseni

veli¢ina | L; chyba | L. chyba
hustota | 3.4-1072 | 5.8-107!
tlak 3.0-107%2| 7.3-10°¢

Diky dobré symetrii tlohy lze Sedovovu explozi pocitat i v jiné nez pouze pla-
narni geometrii. Tim je mysleno, zZe builkky nebudou zaujimat tvar kvadru v prostoru,
ale zde napriklad tvar cylindrickych ¢i stérickych slupek. Simulace vSak ziistava jedno-
dimenzionalni a proto je zcela nezbytné, aby byla tilloha plné symetricka a nedochézelo
tak k angularnim tokim atp. Integrace rozsiteni o rtizné geometrie do numerického
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schématu a dokézani konzervativity je rozebrano v kapitole 4.2. Zde uvedme vysledky
simulace Sedovovy exploze pro cylindrickou (Obr. 7) a sférickou geometrii (Obr. 8).
Vsechny parametry simulace jsou shodné s planarni geometrii jen s tim rozdilem, ze
vzhledem k znatelnému zpomaleni razové viny je pravy koncovy uzel u cylindrické
geometrie v x = 6.0 a u sférické = = 3.0.
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Obréazek 7: Srovnadni numerické simulace s analytickym fesenim Sedovovy exploze
v cylindrické geometrii (plné — simulace, Carkované — analytické Teseni, Cerchované
— vzajemny rozdil)

Vysledky v obou geometriich jsou celkové kvalitativné velice podobné tém v pla-
narni geometrii (Obr. 6). Pozorované chyby jsou vsak v téchto geometriich spise vetsi,
coz je ovsem logické vzhledem k tomu, zZe veli¢iny zde zdviseji na (vyssich) mocninach
polohy. Chyba v poloze se pak vyznamné projevi ve veli¢inach uvniti bunky a naopak,
takze celkové je systém vice provazan a ma vyssi naroky na pfesnost vypoctu jednot-
livych velic¢in. Nejvyraznéjsi je opét i zde chyba v prvni bunce, kterd je ve sférické
geometrii extrémni, nicméné nevypovidajici priliS o presnosti schématu, ktera se zda
byt jinak velice dobra. Presnost téz mtizeme zhodnotit podle ptehledi thrnnych chyb
(Tab. 7), (Tab. 8). Zde je patrny predevsim narust L, chyby, coz odpovida predeslé
analyze, naopak maximova chyba L., je priblizné podobné, protoze opét k nejvétsim
chybam (ve smyslu funkéni hodnoty) dochézi difuzi na cele razovych vin. Bilance cel-
kové energie kromé toho ukazuje, Ze ani v téchto tlohach neni porusena konzervativita
a chyba se tak pohybuje na trovni strojové presnosti.
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Obréazek 8: Srovnani numerické simulace s analytickym fesenim Sedovovy exploze ve
sférické geometrii (plné — simulace, ¢arkované — analytické Teseni, Cerchované — vza-
jemny rozdil)

Tabulka 7: Chyba numerické simulace Sedovovy exploze v cylindrické geometrii oproti
analytickému feseni

veli¢ina | L; chyba | L. chyba
hustota | 9.4-1072 | 6.8-107!
tlak 99-107%2]26-107¢

veli¢ina | L; chyba | L. chyba
hustota | 1.1-107! | 6.4-107!
tlak 9.5-107%2 | 86-10°!
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3 Zakladni fyzikalni modely

V této kapitole jsou popsany zakladni rozsiteni hydrodynamického modelu, které
umoznuji numericky simulovat fyzikalni tlohy z oblasti fyziky laserového plazmatu.
Nejprve je to absorpce laserového zareni (kapitola 3.1) a déle model vedeni tepla (ka-
pitola 3.2).

3.1 Absorpce laserového zareni

Pro popis laserové ablace terce musime do sestaveného modelu doplnit absorpci
laserového svazku, jelikoz samotny hydrodynamicky popis plazmatu nezahrnuje inter-
akci s vnéjsim elektromagnetickym polem. Za timto tcelem zavedeme do tieti Eulerovy
rovnice (8), deklarujici zachovani energie v systému, tzv. zdrojovy c¢len S = S(z,t). Po
prechodu do langrangeovskych soutadnic ziskdme modifikovanou rovnici (12) ve tvaru:

Oe ou
2 _ 9. 38
Par = Pa, (38)
Zde uvedeny obecny tvar zdrojového ¢lenu méa v pripadé absorpce laserového
svazku tvar S = g—ﬁ, kde L = L(x,t) je hustota toku absorbované energie laserového

svazku. Tuto veli¢inu diskretizujeme obdobné jako ostatni veli¢iny v prostoru i case
(viz. kapitola 2.4) jako L!. P¥islusnym zpusobem pak doplnime numerické schéma,
takze ze vztahu pro zménu specifické vnitini energie (30) ziskdme:

57'L+11/2 — 412

—+ 7

mi+1/2ZT = —Lliy1/2i+1Ui+1 — Fi+1/2,iui - (LZ‘LH - L?) . (39)
Prispévek laseru zde necentrujeme v ¢ase (resp. funkéni hodnoté) jako rychlost,

protoze predpokladame hladky pribéh veliciny v case a v prostoru popf. absorpci

v jediné bunce (viz. déle).

3.1.1 Parametry laserového pulzu

V modelu absorpce potiebujeme znat intenzitu laserového svazku vstupujiciho do
vypocetni oblasti jako funkci casu. V této praci budeme pouzivat vyhradné gaussovsky
profil intenzity v ¢ase a prostoru (Obr. 9), jehoz parametrizace bude vychézet z [39].
Intenzita v zavislosti na vzdalenosti od stfedu terce r a case t pak vypada nasledovneé:

I(r,t) = Lnaw exp | — (W)2 - <r>2 . (40)

T To

Zde I, predstavuje vstupni parametr $pickové intenzity v pulzu, t, posunuti
stfedu pulzu oproti pocatku simulace a 7 sitku pulzu ($itka pulzu v Lnas /2; angl.
FWHM - full width at half maximum).

Celkovou energii pulzu Ep pak ziskdme integraci pres prostor i ¢as v polarnich
souradnicich:
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Obrazek 9: Casovy a prostorovy profil intenzitity laserového pulzu

+o0o +00 2T - 3
Ep = / / / rI(r,t)dedrdt = Lye,7m2r] . (41)
—oo JO 0

Provedeme-li tuto integraci pouze do kone¢ného poloméru ozn. r¢, pak dostaneme
energii proslou touto kruhovou oblasti:

+o00o s 27 ~ 3 TJ%
Ey= / / / rI(r,t)dedrdt = Ly rerg [1—exp [ —— . (42)
—o0 Jo Jo 3

Bude-li 7 oznacovat polomér ,spotu®, tedy kruhu do néjz dopada 80 % energie,
pak lze urc¢it ro = ry/ VIn'5. Pokud budeme uvazovat polomér teréiku (resp. jeho si-
mulované ¢asti) rq4 obecné odlisny od 7, bude nas zajimat vzajemny pomeér energii na
terci By (ziskdme z (42) dosazenim r4 za 7¢) a v celém pulzu Ej, z poméru uvedenych
polomérii. Tento tzv. geometricky koeficient ziskdme tpravou predeslych vztaht jako:

E, -4
Cij=—=1-5"7 4
1=, 5 (43)

V béznych pripadech vsak budeme uvazovat r; = rq a koeficient Cy je pak roven
hodnoté 0.8.

Nyni jiz mizeme prejit k funkci intenzity zavislé pouze na case, kterda bude mit
stejny ¢asovy prubéh jako I(r,t) ze vztahu (40), ale zfejmé jinou maximalni intenzitu
Iq.. Tato obecné funkce casu bude odrazet pomeér vykonu celkového a dopadajiciho
na ter¢ v kazdém casovém okamziku, coz muzeme ovSem splnit konstantou vzhledem
k tvaru I(r,t). Vysledny vztah pro intenzitu zavislou na case je tedy nasledovny:

10 = s (5200007 (44)

27



Pro I(t) musi platit, ze bude ¢asovy integral,

+o0 T 3
E :/ [(t) dt = Lpge— 372 | 15
d . ( ) 9 \/E d ( )
davat opét stejnou hodnotu celkové dopadajici energie E, jako diive, takze Fy = Cy FEy.
Tato podminka pak urcuje vztah pro maximalni intenzitu I,,,, v zavislosti na energii
pulzu Eyp:

2vVIn2 E
]maac = Od = §L2 . (46)
T 2Ty

3.1.2 Model absorpce

V této praci se pouzivaji dva modely absorpce laserového zareni. Jednak je to
model absorpce na kritické hustoté a za druhé pak kéd zalozeny na feseni Maxwellovych
rovnic. Oba tyto modely uvazuji jako hlavni absorp¢ni mechanismus inverzni brzdné
zareni a tim predpokladaji prakticky veskerou absorpci laseru v oblasti kritické hustoty.
Podle [40] lze kritickou hustotu p. v nejjednodussim pifpadé v jednotkach g/cm? pro
vlnovou délku laseru A v pm vypocitat nasledovné:

A
=1.86-10"2——
De 86 - 10 E

kde nukleonové ¢islo A vyjadiuje zavislost na konkrétnim materialu.

Zminény model absorpce na kritické hustoté pak pouze urcuje, zZe energie se ab-
sorbuje v jediné burice, jejiz hustota presdhne hustotu kritickou vypoctenou podle (47).
Konkrétné algoritmus prochézi jednotlivé bunky zprava (tj. po sméru sifeni laseru) a
nastavuje tok absorbované energie L; nasledovné:

(47)

L, _ ) —Cal dokud piypp < pe . (48)

0 po nalezeni prvni buiiky s pi11/2 > pe

Zde je bezrozmérna konstanta C, celkovy absorpcéni koeficient. Zaporné znaménko
znaci, ze laserovy paprsek prichazi zprava. Celkové je tento model velmi zjednodusujici
a vzhledem k absorpci v jediné bunce vyzaduje znac¢nou difuzi energie v simulaci.
Ackoliv bylo implementovano vedeni tepla (viz. nasledujici kapitola), vysledky s timto
modelem byly nerealistické a proto v simulacich v této praci nebyl vyuzivan, nicméné
diky své jednoduchosti slouzi k referenénimu srovnani s jinymi kody.

Druhym integrovanym modelem absorpce laserového zareni je 1D kod vychazejici
z algoritmu popsaného v [40], ktery implementoval Tom&s Kapin a je popsan v [41].
Vyhodou tohoto algoritmu je, ze diky feseni stacionarnich Maxwellovych rovnic dokéaze
simulovat odrazy vilny a jeji propagaci v absorbujicim prosttredi, takze uz obvykle nedo-
chézi k absorpci v jediné butice. Navic pocita se zpresnénou srazkovou frekvenci podle
[42], ktera zahrnuje elektron—fononovou interakei a dokéze tak lépe simulovat absorpci
v pevném ter¢i (popt. odraz od ného).
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3.2 Vedeni tepla

Doposud sestaveny fyzikalni model nezahrnuje nikterak vedeni tepla. Pro rozsiteni
modelu o tento druh sifeni tepla (konvekce je jiz moznéd vzhledem k lagrangeovskému
pristupu) je nutné do treti Eulerovy rovnice (8) zavést parabolicky clen, kterym bude
divergence tepelného toku W = W(x,t). Ziskdvame tak (i se zaclenénim absorpce
laseru) v lagrangeovskych soufadnicich rozsitenou rovnici (12) ve tvaru:

Oe ou oOL oW

—=—-p— - - — . 49
Por = Por~ 0x ox (49)
Tepelny tok W je urcen Fourierovym zdkonem vedeni tepla:
oT
W =—r(T)— . 50
W(T)S (50)

Funkce teploty x(7") zde oznacuje koeficient tepelné vodivosti. V oblasti terce
(pevné a kapalné vypocetni buriky, viz. 4.3) bereme hodnotu konstantné rovnu tabul-
kové hodnoté (pro hlintk 2.75 - 10! erg-s™' - ecm™! - eV™!). Naopak v oblasti vznik-
lého plazmového oblaku, jehoz simulaci se v této praci zabyvame predevsim, miizeme
v Spitzer-Harmové aproximaci [43] tento koeficient vypodéitat (v jednotkdch soustavy
cgs s teplotou v eV) jako:

Z +024 T3
T) = 3.144 - 10° . 51
AT 10+024Z ZIn A (51)
Ve vztahu vystupujici coulombovsky logaritmus In A je urcen nasledovné:
In A = In(max (10, min(Ay, Ag)) , (52)
T3
Ap = 1.5526 - 10" 53
1 \/n—e ) ( )
w0 T
A =8T7-10"—. (54)

N

Veli¢ina n, znadi elektronovou hustotu, kterou vypocitame (za predpokladu kva-
zineutrality) vzorcem:

Zp
[& - ) 55
e = (55)
kde konstanta m, zde predstavuje atomovou hmotnostni jednotku (m, = 1.6605 -

107 g).
Jelikoz takto postaveny model mize v simulacich predikovat nerealné velky te-
pelny tok, nepouziva se primo hodnota vypoctena podle (50), ale omezuje se nasledujici

hodnotou:
kg |k Z _s
Wwmex — gmax 22 [ p 56
/ M\ Me Ap o (56)
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kde kp je Boltzmannova konstanta (kg = 1.6022 - 107'2 erg/eV) a m, hmotnost elek-
tronu (m, = 9.1094 - 1072 g). Tento omezova¢ tepelné¢ho toku (angl. flux limiter)
vychazi z predstavy, Ze se nemize prenést vice energie nez je tepelnd energie vsech
elektrontt v daném objemu. Nasobici faktor f™* by ¢isté z teoretického hlediska mél
byt " = 1, ovsem redlnéjsi vysledky ziskavame pro hodnoty f™* ~ 0.05 [44].

3.2.1 Numerické schéma

Reseni hyperbolického systému rovnic (10), (11) a (12) resp. (po zahrnuti absorpce
laseru) (38) bylo jiz rozebrano v kapitolach 2.4 a 3.1. Nicméné po zavedeni vedeni
tepla do tohoto systému novou rovnici zachovéni energie (49) a (50) je tento systém
diferencidlnich rovnic uz obecné parabolicky (obsahuje hyperbolickou a parabolickou
¢ast) a nelze pro néj tedy pouzit sestavené schéma. Z tohoto divodu pouzijeme tzv.
metodu rozkladu, kdy rozdélime rovnici zachovani energie na hyperbolickou ¢ast:

Oe ou OL

Por = Por oz (57)
a Cast parabolickou:
Oe ow
— = 58
P ot oz (58)

Obé tyto casti resime postupné metodou konecnych diferenci. Nejprve pouzijeme
odvozené numerické schéma na hyperbolicky systém rovnic (10), (11) a (57). Tim pfi
casovém kroku At ziskdvame z hodnot (p™,u™, ™) nové hodnoty hledanych funkei,
které oznacime (p*, u*, e*). Poté fesime rovnice (58) a (50) se stejnym ¢asovym krokem
At, pricemz vychdzime z diive vypoétenych hodnot (p*,u*,&*) resp. teploty T* =
T*(e*, p*) ziskané ze stavové rovnice (viz. kapitola 2.3). Po provedeni tohoto kroku
mame k dispozici novou hodnotu specifické vnitini energie, kterou nyni uz umistime
do ¢asové hladiny n + 1, takZe jsem dostali e"*!. Ostatni veli¢iny zlistaly nezménéné,
takze u"tt = u* a p"*t! = p*. Celkové jsme timto postupem provedli dopiedny ¢asovy
krok o délce At a ziskali veli¢iny (p"*!, u™t!, em ).

Samotné numerické schéma fesici rovnice vedeni tepla (58) a (50) je prevzato
z [44](kapitola 2.3.5 ,Neitera¢ni feSeni“) a vychdzi z mimetické aproximace diferenci-
alniho operdtoru [45]. Jedna se o nepodminéné stabilni implicitni schéma, takze mimo
jiné nevyzaduje tpravu ¢asového kroku (¢asovy krok je stejny pro vedeni tepla i hyd-
rodynamicky krok), coz je z hlediska vypocetni narocnosti vyhodné, jelikoz obecné
explicitni schéma Fesici parabolicky systém rovnic by vyzadovalo, aby At ~ Az?. Cel-
kové uz autor ukazal, Ze schéma je relativné velmi presné, a i zde presnost ovéiime na
testovaci tloze v nasledujici kapitole.

Ptejdéme nyni k odvozeni a popisu schématu. Nejprve pfevedeme rovnice (58)
a (50) do spolecné veli¢iny teploty T'. Specifickou vnitini energii mizeme vyjadrit pri
pouziti stavové rovnice jako € = &(T, p), takze pro ¢asovou derivaci plati (pfi konstantni
hustoté a poloze):

0e(T, p) _ 0e 0T
<8t > =T ot (59)

)
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Po dosazeni do (58) a oznaceni:

Oe
T,p)=p— (T
a(T,p) = por (T,p) (60)
dostavame konec¢ny tvar fesené soustavy rovnic vedeni tepla:

or oW
- 1
a5 + pe 0, (61)

oT

W =—r(T)— . 2
W(T) (62

Jelikoz podle (51) je #(T) ~ T3, transformujeme celou soustavu tak, abychom
tuto zavislost odstranili z koeficientu tepelné vodivosti a ziskali tak diferencialni rovnici
s konstantnimi koeficienty. Vyjadiime si tedy tento koeficient jako:

k(T) =cT", (63)

kde v nasem pripadé p = % Poznamenejme, zZe v oblasti terce, kde je ptivodni koeficient
k konstantni, bude naopak po této transformaci koeficient ¢ zavisly na teploté, na coz
pri diskretizaci nebudeme brat zretel. Tim se dopoustime mensi chyby, ale detailni
znalost siteni tepla v terci neni v této préaci klicova.

Transformovat budeme posléze teplotu podle néasledujiciho predpisu:

6 =10 (64)
Po upravé ziskdvame transformovanou soustavu rovnic (61) a (62) ve tvaru:

00 oW
il M— 65
“ ot * ox ’ (65)

00
W= —f— 66
"or (66)
kde jsme si oznagcili:
a= L}? y (67)
(p+1)fr+

c
K= . 68
p+1 (68)

Podle prevzatého numerického schématu nejprve vypocitame tepelné toky podle
transformované rovnice (66), ale poté pouzijeme netransformovanou rovnici (61) pro
vypocet teploty. Tepelné toky jsou podle tohoto schématu urceny rovnici:
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At
Vi—1/2azel/2

L[V Vie 1 1
i 7+1/2 T 1/2 LAt _ +— _
2 Kit1/2 Ki—1/2 ai,l/gvi—1/2 ai+1/2‘/i+1/2
At

— =" wnrtl_gn — o - (69
‘/;+1/QC_L?+1/2 i+1 i—1/2 i+1/2 ( )

Hledané tepelné toky v ¢asové hladiné n+1 tedy ziskdme fesenim globalniho line-
arnfho systému s tridiagonalni matici, ktery resime funkei pro LU rozklad z numerické
knihovny NAG [46].

Nové teploty pak uz vypocitame dosazenim tepelnych toki do schématu:

n+1 n+1
T~n+1 __qm At i+1 _Wi

ir12 = Livi2 T 5 '
@it1/2 Vis1/2

3.2.2 Omezeni toku tepla

Omezeni toku tepla, které bylo popsano na zacatku kapitoly, zahrneme do sché-
matu nasledujicim zptsobem. Nejdrive vypocitdme maximalni hodnotu toku tepla
v kazdém uzlu vypocetni sité W/ podle (56) a provedeme krok vedeni tepla, ¢imz
obdrzime neomezené toky tepla W;. Z téchto hodnot pak vypocitdme nové koeficienty
tepelné vodivosti &7, , nasledovneé:

Rip1/2 = Rit1/2 min (1.0, I/%/ 7 ij:ll) , (71)
7 i+

S témito koeficienty pak provadime opétovné krok vedeni tepla, jehoz vysledkem
jsou diky linearité jiz omezené tepelné toky.

3.2.3 Testovaci uloha

Funkcnost kroku vedeni tepla ovérime na tloze s nelinearni tepelnou vinou, jejiz
feSeni zndme analyticky [44, 47]. Abychom ziskali soustavu s konstantnimi koeficienty,
polozime pevné a =1 a x(T') = kT*. Tim dostavame soustavu (61), (62) ve tvaru:

or ow
o "o =0 72)
LT

Resenim je funkce zminéné nelinedrni tepelné viny:
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1
a

aD _ _
To.t) = (sP(Dt+s+1))" x>-Dt—s | (74
0 r<—-Dt—s
ktera je definovana vsude kromeé cela vilny v oz = —Dt — s, ale pro praktické ucely

ji zde muzeme spojité dodefinovat nulou (pfedpokladame totiz, ze numerické schéma
konverguje ke spojitému feseni). Poc¢ateéni podminka je ddna analytickym feSenim
T(z,0) a podminka okrajova tepelnym tokem vypocitanym podle (73) na okrajich
vypocetni oblasti téz z analytického Teseni.

Konkrétné pro simulaci byly pouzity parametry:

a=3 k=1.0-10"3, t=0.8,

29
D =50, s=1, x € (0.0,6.2),
kde je zdmérné zvolen tad zavislosti na teploté koeficientu tepelné vodivosti o shodny

s Fddem ve vztahu pro x(T') pouzivanym pro fyzikalni simulace (51). Tim se i tato
teoreticka 1loha podoba realnému pripadu siteni tepelné viny.
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Obréazek 10: Srovnani numerické simulace s analytickym Tfesenim nelinearni tepelné
viny (plné — simulace, ¢drkované — analytické feseni, erchované — vzajemny rozdil)

Tabulka 9: Chyba v teploté nelinearni tepelné viny oproti analytickému feseni

veli¢ina | Ly chyba | L., chyba
teplota | 6.8-107% | 8.4-1073

Z vysledki pro 100 rovnomérné rozmisténych bunék (Obr. 10), je vidét, ze nu-
merické schéma je relativné velmi presné. Drobna chyba vznika jen u cela viny, kde je
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velky gradient hodnot a nedostatecna hustota vypocetni mrizky. Pfesnost potvrzuji i
thrnné chyby (Tab. 9).
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4 Rozsireni fyzikalnich modeld

Tato kapitola obsahuje navrzena vylepseni fyzikalnich modeli a jejich zaclenéni
do numerického schématu pro ziskani realnéjsich vysledkt pocitacovych experimenti
obsahujicich laserovou ablaci pevnolatkového terce.

4.1 Drzeni pevné a kapalné faze

Pri lagrangeovském popisu laserové ablace pevného terce je nutné, aby fyzikalni
model dokazal alespon priblizné obsahnout chovani jednotlivych fazi materidlu a pre-
chod mezi nimi (viz. kapitola 4.3). Hlavni fyzikalni nesrovnalosti doposud sestaveného
modelu je, ze pti vypoctu pohybu uzli vypocetni sité pouziva primo tlak vypocteny
ze stavové rovnice (viz. kapitola 2). To mé za nasledek samovolnou expanzi pevné
(popt. kapalné) faze do vakua jako kdyby se jednalo o plyn, protoze nejsou zohlednény
mikrostrukturalni vazby mezi atomy a tim i makroskopické vazby mezi vypocetnimi
bunkami (resp. uzly). Pro odstranéni tohoto problému bylo do modelu ptiddno nékolik
jednoduchych metod omezeni pohybu uzli v zavislosti na teploté.

P1 u P2
m1 m m2
51 a 52

Obréazek 11: Systém pro kontrolu konzervativity

Dilezitym kritériem pti hodnoceni dané metody je jeji konzervativita, pokud je
totiz metoda (a tim i schéma) nekonzervativni, mize se béhem simulace nezanedbatelné
vytrdcet energie ze systému (za redlnych podminek bylo zjisténo, Ze i v fadu desitek
procent). Ovéreni konzervativity provedeme postupné u vsech zde uvedenych metod.
Za timto tcelem uvazujme simulovany systém tvoreny pouze dvéma bunkami a jednim
uzlem mezi nimi (Obr. 11). Za predpokladu okrajové podminky na nulovou rychlost
a libovolné pocateéni podminky na p7,ph, e, e, u™ provedeme aplikaci diive zavede-
ného numerického schématu (kapitola 2.4) vyvoj systému do ¢asové hladiny n + 1 (bez
zmény tlaku). Pi tomto kroku ovérime, zdali se nezménila hodnota celkové energie (pii
konstantnim objemu):

1
FE = mie1 + Macg + imuz . (76)

Vzhledem k tomu, Ze vSechny metody budou modifikovat pouze 2. Eulerovu rov-
nici (11) resp. (28), muzeme do predpisu dosadit explicitni vztah pro vnitini energii
e (30). Z ovéfované rovnosti E® = E™*! pak po tpravé dostaneme, ze musi byt
splnéno nasledujici:

Fr ™t um) At =m (") = (u")?) (77)

kde F™ = F' + F} je celkova sila ptisobici na uzel.
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Pokud nepouZijeme Zaddnou z metod drzen{ a dosadime tedy za u"™! z (28),

Fr Fr ?
—F" (At + 2u"> At +m (At + u") —mu")? =0,
m m

ziskdme nepodminéné splnéni rovnosti, ¢imz jsme ovérili konzervativitu této ¢asti sché-
matu.

4.1.1 Omezeni rychlosti
Tato metoda je prevzata z [44, 47] (kapitola 2.5 resp. 2.6 ,Jednoduchy model

pro zmény faze“) a spoc¢iva v omezeni rychlosti u:" ™ vypoéitané z (28) nésledujicim
zpusobem:
uptt = afu" (78)
0 <1,
n_ ) m-m, " 79
1 T, <T"

kde T, znaci teplotu tani, 7} teplotu varu a 7" teplotu uzlu, kterou polozime 7" =
max (T;_1/2, Tit1/2). Takovéto omezeni tedy znemoziiuje pohyb uzli v pevné fazi a na-
opak umoznuje neomezeny pohyb pro plynou fazi. Omezeni pohybu kapalné faze pak
predstavuje linearni prechod mezi témito extrémy.

Nedostatkem této metody je nekonzistentnost s (11) v tom smyslu, Ze pro kon-
stantni T, < T; < T}, v limité At — 0 dostaneme u — 0 namisto toho, aby rychlost
konvergovala k obecné nenulovému reseni. Jinak feceno vysledek pro kapalné uzly za-
visi na délce ¢asového kroku resp. poctu iteraci. Dalsim problémem je nekonzervativita
metody, kterou shleddvame po dosazeni do (77) (o = a™):

Fr FrAt)?
—F" (aAt + (1+ a)u”) At + a2! + 202 F"u" At +m(a® — 1)(u")? =
m m

(F"At)?

=ala—1) -

+ (20% — o — D) F™u"At + m(a? — 1)(u™)? .
Tento vyraz je totiz obecné nenulovy pro o # 1 a proto je metoda nekonzervativni.

4.1.2 Omezeni prirastku rychlosti

Nekonzistentnost predeslé metody s matematickym modelem muzeme odstranit
omezovanim nikoliv samotné rychlosti, ale pouze jejiho prirtastku:

ultt =l + o' AL . (80)

Tato metoda jiz nezavisi na délce kroku At a za predpokladu nulovych pocatec-
nich rychlosti znemoziuje pohyb pevné faze a omezuje pohyb (zrychleni) faze kapalné.
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Bohuzel se ovsem ukazuje, ze i tato metoda je nekonzervativni:

F"At)?
FA" o Frm AL —
m

m
(F"At)?

m

FTL n
—F" (aAt + 2u"> At + a2<

=ala—1) +2(a—1)F"u"At #0  proa#1.

4.1.3 Omezeni sil

Posledni metodou, ktera odstranuje nedostatky predeslych dvou, je omezeni sil
pusobicich na uzel. Redefinujeme tedy vztah pro tuto silu (24),(25) nasledovné:

E—I/Q,i = a?ﬁi—1/2,i ) (81)
E+1/2,i = Q?Fiﬂ/zi ) (82)
kde F;_; /2,i TeSP. Fiﬂ /2, znaci silu ziskanou z ptivodni definice.

Stejné jako v predchozim pripadé i tato metoda omezuje akceleraci uzlu, metoda
je nyni ovsem zcela konzervativni:

. Fn FAt)? .
—aF" (aAt + 2u") At + QQQ 4+ 2aF™" " At =0 .
m m

Duvodem je kompatibilita rychlosti a sil v rovnici zachovani energie (30).

4.1.4 Vylepseny koeficient drzeni

Koeficient v definovany vztahem (79) nemodeluje prilis dobie kapalnou fazi ma-
terialu, protoze umoznuje jeji prilisny pohyb. Byl proto navrzen zobecnény predpis
koeficientu a:

0 " < T
T"—T,, \ B "
ol = Bﬂ(n—m) Im<Ifsth (83)
TBRA-B)+B T,<TP<Ty+ A
1 " >T,+ A

ktery ma vice nastavitelnych parametru (A, B, E), ale pfitom je zpétné kompatibilni
s puvodnim tvarem (79) pii volbé A = 0,B = 1, F = 1. Konstanty A a B jsou vsak
pti pouziti modelu fazového prechodu (viz. kapitola 4.3) obvykle voleny nasledovné:
A rovno poloviné sitky fazového prechodu, B < 1 a E > 1. Je tak umoznén pouze
pomaly pohyb kapalné faze a naopak rychla expanze plynné faze, kde je vyhodné
linearni zvysovani «, které nezplisobuje prilisné oscilace. Porovnani obou koeficient
(Obr. 12) ukazuje tato vylepseni oproti ptivodnimu predpisu.
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Obrazek 12: Porovnani koeficienti drzeni (¢arkované — ptivodni, plné — novy s B = 0.2
al=2)

4.2 Cylindricka a sféricka geometrie

Prestoze pouzivame jednodimenzionalni ptiblizeni problému, je mozné v dosta-
teéné symetrické tloze, jakou je napriklad Sedovova exploze (kapitola 2.5.3), pouzit i
jinou nez kartézskou geometrii jako kuptikladu cylindrickou ¢i sférickou. Simulujeme
pak vlastné radialni vyvoj systému za predpokladu, Ze se systém vyviji ve vSech tthlech
shodné.

Ptejdéme od polohové soutradnice x k poloméru r a vsechny veli¢iny uvazujme
jako funkee (r,t). Navic vSechny fyzikalné objemové veli¢iny berme jako jejich skutecné
objemové analogy (objemova hustota p(r,t), objem radidlni slupky V = V(ry,75) atd.)
a fyzikalné veli¢iny tokt jako jejich radialni obdoby. Také zavedme povrch radidlni
slupky ©Q = Q(r) (pro cylindrickou geometrii Q = 2mr a sférickou Q = 4nr?). Po
trojrozmérné integraci Euleroych rovnic a diskretizaci podobné jako v kapitole 2.4
ziskdame formalné velmi podobné schéma:

Fin—l/zz‘ = Q?p?—1/2 ) (84>
ir12s = —SUDi e (85)
et — +1/2
e A 86
= (56)
n+1 n
Uy — Uy n n n
mi—— o = Fi' = F" )0 + Fiii2 (87)
n+1 n
8z‘++1/2 —Cit12 a0 n+1/2 n n+1/2
mi+1/2T = —livi2i+1 v T Lip1/2,% : (88)

Vidime, Ze zde z numerického hlediska pribyl pouze ¢len 27 zavisly na r' v definici
sil (84), (85), ktery ale stfedujeme v ¢ase soubézné s tlaky metodou prediktor—korektor
(viz. 2.4.2). Navic tento ¢len formdlné odpovida v predeslé kapitole zavedenému koefi-
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cientu « v definici sil (81), (82), takze dukaz konzervativity pro tento ¢len plati téz
(¢len zévisi pouze na poloze, nikoliv na rychlosti ¢i energii).

4.3 Model fazového prechodu

Nedilnou soucasti lagrangeovského kodu pro simulaci ablace pevnolatkového terce
je, jak bylo receno, model fazového prechodu. Nejprve musime definovat fazi vypocetni
bunky resp. uzlu, ve které se materidl prislusné bunky/uzlu nachéazi. Pfi rozeznavani
fazi se omezime velmi priblizné pouze na teplotu nezavisle na tlaku a hrani¢ni hodnoty
budou vychazet primo z hodnot tabulkovych (tj. pfi normélnim tlaku). Takovéto ohra-
niceni je hrubé, ale predpokladame, Ze se material bude nachazet v oblasti fazového
prechodu jen velmi kratce a proto jeho presnd poloha nebude hrat vétsi roli. Aby dé-
leni dobte odpovidalo zavedenému koeficientu pro drzeni pevné a kapalné faze o podle
(83), definujeme konkrétné fazi vypocetniho uzlu podle ného jako pevnou pro a = 0,
kapalnou pro 0 < a < 1 a plynnou pro o = 1.

Jak je zndmo z klasické termodynamiky, dochazi pti fazovém prechodu 1. druhu,
jakym jsou zmény skupenstvi, ke skokové zméné entropie (pfi konstantnim tlaku a
teploté) doprovazené zménou objemu. Projevem tohoto déje je tzv. latentni teplo AH,
které musi byt latce dodano resp. odebrano. Modelovani zcela skokového fazového pre-
chodu ovsem neni ve své podstaté mozné pri pouziti diferencialniho pristupu vyvoje
termodynamického systému v teploté. Z tohoto diivodu budeme modelovat fazovy pre-
chod s kone¢nou sitkou v teploté, kterou oznacime 2A (prakticky se osvédcila hodnota
A = 0.08 eV). Stejné tak je i parametrizovan teplotou s ohledem na definici fazi. Cel-
kové cilem modelu neni popsat detailné prubéh zmény faze, ale zahrnout do simulace
disledky tohoto procesu, konkrétné tedy nezanedbatelné latentni teplo odparovani (be-
reme tabulkovou hodnotu, napt. pro hlintk AH = 10.9-10'° erg/g). Latentni teplo tani
(tim i model téni) naopak zanedbdme zcela, protoze je fadové mensi nez u odpafovani.

4.3.1 Numerické schéma
Principialné jsou v tomto modelu rozdéleny celkové prispévky ke specifické vnitini

energii A€ na ¢ast plynouci do specifické vnittni energie Ae a na ¢ast prispivajici ke
zméné faze Aey:

Aé = Acy + Ac . (89)

Integral prispévkiu Ae(T") by pak mél davat pravé latentni teplo odpafovani AH.
Skokovou funkei (Heavisideovu) predstavujici idedlni pribéh €;(T") zde aproximujeme
spojité sinem podle néasledujiciho predpisu:

0 T<T,—A
er(T) = A(sin(Z(T —Tp)/A) +1) [T Tyl <A - (90)
AH T>Ty+ A

Po linearizaci prispévkia A€ ve veli¢indch pouzivanych ve schématu, tj. teploté a
hustoté, dostavame:
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Aé m ep AT +er AT +€,Ap (91)
kde g7, = des/dT, er = (0¢/0T) , a €, = (9e/0p) -

Po upravé ziskdvame predpis pro zménu €y:

. 1
Aep = (A& —¢,Ap) T (92)
Efr
ktery dale diskretizujeme:
n+1 n _ A~n n n+1 n 1 93
€fit1y2 — Efiv1e = \PCiv1/2 ~ Epivaye (pi+1/2 - pi+1/2) |4 o (93)
EfTZL:II//;

Prispévek A€}, /2 ktery zde vystupuje, predstavuje rozdil sgfll/Q — €41/ Podle

ptuvodniho vztahu pro zménu vnitini energie (39), ktery nyni uz ve schématu jako celek
nevyuzijeme.
Daéle 7.2 ynadi. 7e je velidina pocitana z korigované teploty T2 metodou
fTit1/2 ) Z€ ) P S PIOLY L4172
prediktor—korektor podobné jako jiné veli¢iny zminéné v 2.4.2. Ostatni derivace vyché-
zejici ze stavové rovnice (g,, er) se pocitaji na casové hladiné n, protoze se predpoklada
jen jejich maléd zména, a snizuje se takto vypocetni naroc¢nost.

Celkove jsme tak obdrzeli explicitni vztah pro e fﬁfﬂ a tim i pro 5?;“11/2, protoze
pro dodrzeni konzervativity podle (89) pouZijeme:
— +1 +1
A&l 1 = (Ef?+1/2 - 5f?+1/2) + (5?+1/2 - 5?+1/2) : (94)

Timto mame tedy rozsireno numerické schéma hydrodynamického kroku. Vyho-
dou tohoto pristupu je, ze pokud je ez}, o K€ fT?fll/; v oblasti fazového prechodu,
tak bez probléml miZe vétsina dodané energie laserem pfejit piimo do €.

Rozsitit musime odpovidajicim zptisobem také krok vedeni tepla. To provedeme

redefinici koeficientu a (60) nasledovné:

a=pler+ecfp) - (95)

Po provedeni kroku vedeni tepla pak musime navic dopocitat novou hodnotu €
podle:

Aa’ff = ngAT 5 (96)

resp. po diskretizaci:

+1 _ +1
(5f?+1/2 - 8f?+1/2) - ng?H/z ( ﬁrl/z - ﬁrl/2> : (97)
Z¥ejmym problémem nicméné je, Ze jsme zde pouzili €7, v casové hladiné n a
pouze linearizovanou zménu ey a to i piesto, Ze teoreticky mame k dispozici teplotu
T, Jinak postupovat vSak nemiiZeme, protoze schéma vedeni tepla (viz. 3.2.1) pred-
poklada konstantnost koeficientu a, coz musime dodrzet, aby schéma bylo konzerva-
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tivni, ¢imz musi byt konstantni i ..

4.3.2 Aplikace

Pribéh entalpie pii isochorickém ohfevu (Obr. 13) ukazuje tvar fazového pre-
chodu pri pouziti vytvoreného modelu pti (obvykle v praci pouzivané) sifce prechodu
A =0.08 eV a s tabulkovymi konstantami odpovidajicimi hliniku (hustota 2.7 g/cm?).
Vynasené hodnoty jsou ziskané ze stavové rovnice, definice e (90) a definice mérné
entalpie h = € + p/p. Z grafu vidime, ze model pri téchto parametrech vytvari hladky
prechod, ktery je prijatelné siroky.
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Obrazek 13: Entalpie v zévislosti na teploté pri isochorickém ohtevu hlintku s/bez
modelem fazového prechodu

Dalsim zkoumanym termodynamickym procesem je isobaricka expanze hliniku
(Obr. 14) pii tlaku 3 kbar, hustoté od 3.0 - 1072 g/cm? do 2.75 g/cm? a jinak stejném
nastaveni jako v predeslém pripadé. Opét je patrny vliv modelu fazového prechodu
u obou stavovych rovnic.

Mimo to se zde ovsem projevuje zasadni nedokonalost stavové rovnice QEOS
v oblasti fazového prechodu mezi kapalnym a plynnym skupenstvim. Protoze stavova
rovnice vychazi z vypocti Helmholtzovy volné energie, vznikaji v tomto misté nefy-
zikdlni Van der Waalsovy smycky [30], které jsou zietelné v pravé ¢asti grafu. Jejich
odstranéni by znamenalo netrividlni zasah do stavové rovnice a jeji specialni ipravu
v oblasti fazového prechodu napiiklad podle ¢lanku [31], kde nalezneme i experimen-
talné ovérené srovnani pro graf izobarické expanze hliniku (Obr. 14). Nami navrzeny
model je bohuzel velmi priblizny a empiricky, navic s fixni polohou fazového prechodu,
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Obrazek 14: Entalpie v zévislosti na teploté pri isobarické expanzi hliniku s/bez mo-
delem fazového prechodu

takze nedokaze Van der Waalsovy smycky odstranit a naopak ptisobi spise ,aditivné«.
Z tohoto diavodu neni nikdy v simulacich v této praci zapnut model fazového prechodu
pri soucasném pouziti stavové rovnice QEOS.

Poznamenejme, ze mimo jiné je také v grafu patrné, ze stavova rovnice idealniho
plynu dava oproti stavové rovnici QEOS znacné rozdilné hodnoty, prestoze expanze
probihala v totoznych mezich.

Problém Van der Waalsovych smycek bohuzel neni pouze hypoteticky, material
bod, kde by zakonité Van der Waalsovy smycky vymizely stejné jako latentni teplo od-
parovani. Existenci smycek za redlnych podminek doklada graf entalpie v zavislosti na
teploté pri experimentu podle [48] (Obr. 15). Jsou zde vynéseny kiivky odpovidajici
jednotlivym vypocéetnim bunkam v riznych ¢asech (rovnomérné vzorkované od po-
¢atku do konce experimentu). Kromé posledni buriky (sté), kterd je na rozhrani vakua,
prochézeji vSechny bunky témér totoznou Van der Waalsovou smyckou. Ta ma za nasle-
dek nefyzikélni chovani v této oblasti a tim i vznik poruch a numerickych neptesnosti,
protoze kiivky rozhodné nelze povazovat za hladké. Z tohoto diivodu nemé vétsi smysl
vyhodnocovat pritbéh experimentu béhem pulzu u téchto lasertt prinejmensim pobliz
povrchu terce.
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Obrazek 15: Entalpie v zévislosti na teploté béhem experimentu podle [48] s energii
laseru 7.2 J/cm? (legenda udava ¢isla sledovanych vypocetnich bunék)

4.4 Reinicializace simulace

Posledni metodou dopliujici drzeni pevné a kapalné faze (kapitola 4.1) a také
model fazového piechodu (kapitola 4.3) je reinicializace simulace. Po ablaci materialu
z povrchu terce vznika plazmovy oblak, ktery se dale sifi a ktery chceme predevsim
zkoumat v této praci, ale také vznika oblast nataveného materidlu terce, ktery po
skonceni laserového pulzu chladne a mél by ztuhnout. To se vSak nedéje (z pohledu
ocekdvaného mechanického chovani), protoze i pies pokles teploty model drzeni nedo-
kaze pohybujici se vypocetni uzly zastavit. Model totiz dava dobry smysl pouze pokud
predpokladame nulovou pocatecni rychlost a taveni materialu, opacny proces tuhnuti
z nenulové rychlosti bohuzel mozny neni, protoze model podle (81), (82) zptusobuje
pouze omezeni akcelerace a nikoliv vznik nezavislé decelerace.

Resenim je pravé pouziti reinicializace simulace, kdy p¥i poklesu intenzity laseru
pod urcitou prahovou troven v ¢ase ¢, (obvykle je pro gaussovsky ¢asovy profil pulzu
prah dan casové jako t, = to + 27) lze predpokladat, ze uz materidl terce se pri takto
nizké intenzité laseru nebude déle odparovat a naopak bude postupné chladnout (viz.
kapitola 5.5). Pak reinicializujeme simulaci tim zptsobem, zZe vysledek v tomto case t,
pouzijeme jako pocateéni podminku nové simulace ovsem s tou upravou, Ze nastavime
nulovou rychlost vséem kapalnym vypocetnim uzlim a zaroven jim (kazdému jednotlive)
znemoznime budouci pohyb okrajovou podminkou na nulovou rychlost v pozici kazdého
uzlu. Timto postupem se stava terc pro zbytek simulace kompletné nehybny a zabranili
jsme tak neredlné expanzi kapalné faze a priblizné nastolili stav po ztuhnuti povrchu
terce (z mechanického pohledu). Takovyto zasah neni konzervativni, ale vyhodou je, ze
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dochézi pouze k jednordzové ztraté energie (obvykle mensi nez 1 % celkové energie),
kterou muzeme primo vycislit, protoze se jedna o soucet kinetickych energii uzli:
1 2
Etrata = Z il (98>
i€{kapalne uzly}

Dilezitym predpokladem pro tento zasah je to, Ze tim neovlivnime vyznamné
dalsi vyvoj simulace ve smyslu expanze plazmatu, ktery je hlavnim predmétem popisu
v této praci. Po skonceni laserového pulzu je uz totiz plazmovy oblak zformovan a
vyména tepla je minimélni vzhledem k tvaru koeficientu vedeni tepla v plazmatu (51)
a nizsi teploté u povrchu terce v tomto ¢ase (viz. vysledky v kapitole 5).

Mimo to mtizeme pro snizeni vypocetni narocnosti s prihlédnutim k nizké inten-
zité laseru zcela vyradit model jeho absorpce. Stejné tak mizeme ucinit i u modelu
drzeni kapalné faze, protoze se v simulaci uz nevyskytuji zadné kapalné vypocetni
bunky. Nicméné poznamenejme, ze ostatni soucasti zistavaji nadédle v ¢innosti, takze
dochdazi korektné k vedeni tepla v terci nebo zachovani celkové energie zahrnujici €.
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5 Simulace laserové ablace a expanze plazmatu

V této kapitole je aplikovano drive popsané numerické schéma na realné tlohy
laserové ablace a expanze. Tyto déje tvori podstatnou ¢ast prubéhu metody PLD (viz.
kapitola 1) a kromé prvni podkapitoly, kterd se zabyva pouze samotnou expanzi, se
zde jednd primo o pocitacové experimenty metody PLD.

5.1 Expanze do vakua

Expanze do vakua predstavuje tlohu, kdy je pocatecni podminkou oblast s ho-
mogennimi vlastnostmi, nulovou pocatecni rychlosti a okrajovou podminkou na jedné
strané na nulovou rychlost a naopak na druhé strané na nulovy tlak. V pribéhu simulace
pak dochazi k expanzi na strané vakua a siteni viny zredéni v opac¢ném sméru. Vedeni
tepla zde neni pouzito viibec a diky okrajovym podminkam je termodynamicky systém
celkové izolovany. Tato uloha tak napodobuje (z hlediska hydrodynamiky) adiabatic-
kou expanzi plazmového oblaku do vakua béhem pocitacového experimentu simulace
pulzni laserové depozice [20].

Konkrétné v simulaci byla nastavena po¢ateéni podminka na hustotu p = 2.7 g/cm?
mérné rozmisténych v pocateénim intervalu od z,,;,, = 0 cm do x,,,, = 2 pum. Pouzita
byla stavova rovnice idealniho plynu podobné jako v kapitole 2.5, zde s parametry pro
plné ionizovany hlinik a v = 1.4.

Recené nerovnomérné rozmisténi virpocetnich bunék resp. uzli se ¥idi tzv. miizko-
vym koeficientem, ktery v tomto pripadé ma hodnotu Cy = 0.99. Polohy uzlt s indexy
0 az N jsou pak dany predpisem:

C’;—l .
CN 1

V case t = 600 ps bylo provedeno srovnani zavislosti hustoty na prostorové sou-
fadnici (Obr. 16). K porovnani poslouzil vysledek algoritmu analytického feseni ex-
panze do vakua implementovaného podle [35](oznac¢eno ,analyticky®), dvourozmérny
PALE kéd [49], dale obecnéjsi algoritmus analytického FeSeni Riemannova problému
(viz. 2.5.1; zde oznaceno ,analyticky RP“) a také lagrangeovsky koéd z préace Silara
[44]. Vidime, ze vsechny kody se lisi pouze nepatrné v okoli ¢ela viny zfedéni (zvétseno
ve vyfezu), kde se ale projevuje téz detailni nastaveni umélé viskozity. Nicméné lze
fici, ze lagrangeovsky kod sestaveny v této praci dosahuje i pri relativné nizkém poctu
bunék (tj. 400; PALE a analytické feseni Riemannova problému mély 1000 bunék, ana-
lytické feseni expanze do vakua 400 bunék, Silartiv kéd 700 bunék) dobrych vysledki
bez vzniku prekmiti.

Pokud vezmeme jako referencni hodnoty vysledky analytického TeSeni, muzeme
chybu lagrangeovského kodu presné kvantifikovat. Srovnani je provedeno v tabulce vyse
(Tab. 10) pro ruzné pocty vypocetnich bunék sité. Vidime zde, ze obé chyby monoténné
klesaji, pricemz u L; chyby je pokles vzdy vétsi nez prvniho fadu (v zavislosti na po¢tu
bunék) a spise konverguje k druhému fadu. Naopak maximova chyba L, klesd pomaleji
a konverguje spise k prvnimu fadu. Celkové tedy vysledky miizeme shrnout tak, ze ve

(99)

T = Tpin + (xmam - xm'm)
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Obrazek 16: Zavislost hustoty na poloze pri expanzi do vakua v case t = 600 ps

vétsiné vypocetni oblasti konverguje simulace k referenénimu reseni témér s druhym
radem, coz se odrazi zejména v Ly chybé. Vyjimku tvoti pouze celo viny zfedéni, kde je
analytické Teseni spojité avsak nehladké, ¢imz je zhorSena konvergence v tomto misté
a jelikoz chyba zde vznikla prevysuje ostatni, odrazi se toto chovani v maximové chybé
L. Dalsim dulezitym vysledkem je, ze ve vSech ptipadech se chyba v zachovani celkové
energie pohybovala na trovni strojové presnosti.

Tabulka 10: Srovnani chyb v hustoté pti expanzi do vakua
pocet bunék | Ly chyba | fdd | L. chyba | tad
10 | 2.46-1072 | 1.20 | 6.90- 1072 | 0.76

20 | 1.08-1072 | 1.09 | 4.07-1072 | 0.31

40 | 5.05-107% | 1.27 | 3.28-1072 | 0.90

80 | 2.09-1073 | 1.54 | 1.76 - 1072 | 0.92

160 | 7.17-107% | 1.89 | 9.32-1073 | 0.92

320 | 1.93-107% 4.94-1073

5.2 Jednoducha ablace — porovnani s PALE

Doposud provadéné testy (kapitola 5.1, 2.5) vzdy obsahovaly stavovou rovnici
idealniho plynu a veskrze fyzikalné nerealné podminky. Z tohoto divodu byla vytvo-
fena tloha ablace pevného terce ve vakuu za redlnych podminek odpovidajicich PLD
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a se stavovou rovnici QEOS, v simulaci se tak vyuziji témér vSechny implementované
soucasti schématu. Pro porovnani byl pouzit zavedeny dvourozmérny koéd PALE po-
dobné jako v predeslé kapitole. Aby byly vysledky porovnatelné, bylo vSak nutné se
omezit na model absorpce na kritické hustoté (viz. kapitola 3.1.2).

Pocateéni podminku tvori do pocatku umistény hlinikovy ter¢ o tloustce d =
1.3 pm a teploté T' = 0.03 eV. Vypocetni sit obsahuje 100 bunék nerovnomeérné roz-
misténych s mrizkovym koeficientem 0.96. Vedeni tepla je pouzito véetné omezeni te-
pelného toku (f™** = 0.05) a omezeni koeficientu tepelné vodivosti x v ter¢i. Model
drzeni pevné a kapalné faze je nastaven na A =0, B = 1, E = 1, takze koeficient & ma
linedrni prubéh v teploté (obdobny model je implementovan i v kédu PALE).

Predpokladanym zdrojem laserovych pulzi je Nd:YAG na 4. harmonické, ktery
ma vinovou délku A = 0.266 um. Svazek je fokusovan do spotu o poloméru r4 = 1.0 mm.
Laserovy pulz ma sitku FWHM 7 = 3.0 ns a posunuti oproti startu simulace ¢y = 4.0 ns,
pricemz celkova energie v pulzu je F;, = 100 mJ. Pro absorpci na kritické hustoté je
pouzita hodnota koeficientu absorpce C, = 0.95 (pfiblizné odpovida absorpci s mo-
delem zalozenym na Feseni Maxwellovych rovnic). Poznamenejme, Ze tyto parametry
jsou velmi vzdaleny podminkdm PALS (Prague Asterix Laser System), pro které je
kod PALE navrzen, takze lze oCekavat mensi problémy tim vzniklé.
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Obréazek 17: Porovnani vysledkia simulace podle této prace a PALE koédu v case 8 ns

Pro findlni cas simulace t = 8 ns bylo provedeno srovnani obou kédu (Obr. 17).
Ukazalo se, ze oba kody omezuji koeficient tepelné vodivosti k v terci podobnym zptiso-
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bem, ale za jinych podminek. V této praci je omezeni tabulkovou hodnotou aplikovano
na vypocetni bunky definované jako pevné ¢i kapalné podle jejich teploty (viz. kapitola
3.2 a4.3), ale kéd PALE pouziva jinou metodiku a omezeni koeficientu x se tyka bunék
s hustotou nad 0.05 g/cm?®. Vzhledem k tomuto jsou v grafu uvedeny dvé varianty, kdy
varianta oznacend jako ,fazovy lim.“ odpovidad ptivodnimu navrhu schématu s rozlise-
nim podle faze bunky a varianta ,hustotni lim.“ naopak rozeznava oblast terce podle
hustoty podobné jako kod PALE.

Vidime, ze pokud je zplisob omezeni koeficientu « shodny, jsou vysledky velmi
podobné. Vznika plazmovy oblak, ktery se Siti vysokou rychlosti. U PALE se vyskytuje
u cela oblaku mensi porucha, kterda pochazi z pocatku simulace a proto nema vétsi
vyznam. Za povsimnuti celkové spiSe stoji propad tlaku pobliz pocatku zpusobeny
Van der Waalsovymi smyckami, ktery je diky malé simulované tloustce terce (ne zcela
redlné) dobfe patrny, protoZe se ¢dstecné zahiiva cely ter¢. Rozdilnd hodnota minima je
dana ¢isté technicky nastavenim minimalniho tlaku a zkoseni hrany skoku v tlaku pak
je pouze dano rozlisSenim sité v daném misté. Situace v okoli pocatku je také zachycena
v dalsim grafu (Obr. 18), kde jsou zcela jasné vidét propady tlaku okolo teploty tani a
teploty varu.
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Obrazek 18: Pohyb v p-T prostoru vybranych vypocetnich bunék terce (legenda ozna-
¢uje cisla sledovanych vypocetnich bunék).

Vratime-li se k prvnimu grafu (Obr. 17), bohuzel shledavame, Ze jsou znacéné roz-
dily ve vysledcich v zavislosti na zvoleném kritériu definice oblasti s omezenou hodno-
tou koeficientu x na tabulkovou hodnotu. Ani jedna metoda neni idealni a obé znacné
zjednodusuji fyzikalni podstatu problému stejné jako samotné omezeni konstantou, ale
z duvodu zachovani dobré kompatibility a jednotnosti s ostatnimi zde pouzivanymi mo-
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dely budeme v této praci preferovat piivodni navrh s rozlisenim podle teploty bunky.
Jak ukézi nasledujici kapitoly, sestaveny model bude pak davat velmi realné vysledky.

5.3 Experiment: Wu, Shin (2007)

Tato 1uloha se zabyva ablaci pevného kovového terce s pouzitim nanosekundového
laseru s vysokou intenzitou podle ¢lanku [18], kde autori téZ pouzivaji stavovou rovnici
QEOS a hydrodynamicky pristup. Predpokladaji totiz, ze pti ablaci bude vzhledem
k vysoké intenzité laseru prekonan kriticky bod a je proto vhodné pouziti primého
hydrodynamického popisu béhem ablace. Stejné také rozdéluji simulaci na dvé ¢asti
v ur¢itém case (16 ns), kde prvni ¢ast je také jednorozmérna simulace rovnic hydrody-
namiky. V druhé ¢asti ovsem prechéazeji k analytickému modelu adiabatické expanze
plazmového oblaku ve formé elipsoidi podle [20], ale v této praci se pouziva v druhé
casti totozny model jako v prvni, pouze jsou lokalné pozménény nékteré veli¢iny a
parametry (viz. kapitola 4.4).

Simulace ablace probiha s hlinikovym tercem o tloustce d = 2.5 um s pocatecni
pokojovou teplotou. Vypocetni sit je opét tvorena 100 vypocetnimi bunkami nerovno-
mérné rozmisténymi s mifzkovym koeficientem 0.96. Cisté pro srovnani byla pouzita
kromé stavové rovnice QEOS téz stavova rovnice idedlniho plynu (IP) s v = 5/3 a ioni-
zaci Z = 2.5 odpovidajici stfedni ionizaci terce. Schéma vedeni tepla je pouzito s omeze-
nim koeficientu tepelné vodivosti i omezenim tepelného toku (f™** = 0.01). Dale model
fazového prechodu je aplikovan pouze se stavovou rovnici idedlniho plynu (viz. kapitola
4.3) a drZeni pevné a kapalné faze je pro IP nastaveno A = 0.08, B = 1.0-1075, £ = 3.0,
pro QEOS je nastaveni stejné jako v predeslé kapitole. Laserovy svazek ma v tomto
pripadé vinovou délku A = 1.06 um a laserovy pulz sitku FWHM 7 = 8.0 ns s posu-
nutim ¢, = 8.0 ns a $pickovou intenzitou I,,,, = 4 GW/cm?. Koncovy ¢as prvni ¢4sti
simulace je zminénych ¢; = 16 ns a druhé ¢asti £ = 120 ns.

Vysledky prvni ¢asti simulace (Obr. 19) vykazuji velmi dobrou shodu s grafy
uvedenymi v ¢lanku. Pti ablaci vznikéa oblak plazmatu, ktery velmi rychle expanduje a
prekonava vzdalenost fadové stovek mikronti. Vzhledem k vysoké intenzité dopadajiciho
laseru je také relativné vysoka teplota plazmového oblaku oproti ostatnim pocitacovym
experimenttim stejné tak jako rychlost. VSechny zavislosti veli¢in jsou velice podobné
tém uvedenym v clanku, jistou odlisnost vsak nachézime v prostorovém profilu velic¢in.
Zde oblak expanduje neomezené a diisledkem toho klesé hustota v jeho ¢ele k nule, takze
posledni bunka se vyskytuje okolo hranice 800 pm. V ¢lanku ovsem nejspise disledkem
urcité blize nespecifikované okrajové podminky dochézi ke kumulaci hmoty a tvorbé
ostré hrany v hustoté a rychlosti uz pobliz 640 ym. Nésledkem toho se mirné lisi i profil
teploty a ionizace, kde tady ma teplota a ionizace tendenci pozvolna klesat dale od terce,
ale v ¢lanku klesaji tyto veli¢iny prudce k nule u diive zminéné hranice. Nicméné jedna
se pouze o otazku okrajové podminky a jinak muzeme zhodnotit simulovany prabéh
pocitacového experimentu za spravny.

Déle stoji za povsimnuti, Ze i simulace se stavovou rovnici idealniho plynu dava
priblizné spravné vysledky, prestoze ma konstantni ionizaci a celkoveé je fyzikalné znacné
zjednodusujici. Velky vliv zde mé pravé volba ionizace nastavené na hodnotu stiredni
ionizace terce, diky tomu jsou priblizné spravné termodynamické veli¢iny béhem ablace
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Obrézek 19: Srovnani vysledki simulaci se stavovou rovnici IP a QEOS v ¢ase t = 16 ns

¢elo plazmového oblaku (um)

Obrazek 20: Vyvoj polohy cela plazmového oblaku se stavovou rovnici IP a QEOS
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a také absorpce laserového zatreni. Pokud byla zvolena jina hodnota ionizace, vysledky
se znacné oddalovaly.

Z druhé ¢asti simulace mtizeme porovnavat s clankem pribéh polohy cela plazmo-
vého oblaku (Obr. 20), kterou definujeme jako polohu posledniho vypocetniho uzlu. Ac-
koliv zde pouzivame stale jednorozmérnou simulaci na rozdil od ¢lanku, kde je dvouroz-
mérny analyticky vypocet, dostavame relativné podobné vysledky. Zde se jednorozmeér-
nym pristupem zachovava vyssi rychlost oblaku, protoze nedochazi k expanzi v kolmém
sméru na souradnou osu, ale i tak neni odchylka velka. Praktickym nedostatkem je, ze
u primého vypoctu se stavovou rovnici QEOS je délka vypocétu mnohokrat delsi nez
lze ocekavat u analytického vypoctu. Z grafu také vyplyva, ze je zdanlivé simulace se
stavovou rovnici IP blize ¢lanku, ale pravdépodobné bychom porovnanim dalsich veli-
¢in, které bohuzel nejsou v ¢lanku uvedeny, zjistily, ze celkové tomu tak neni, protoze
uz v prvni ¢asti simulace se napt. hustota a teplota nezanedbatelné lisily.

5.4 Experiment: Mazhukin, Nosov (2005)

V tomto (pocitacovém) experimentu podle ¢lanku [15] se vyuziva KrF laseru,
takze ablace probiha s dopadajicim zarenim v UV oblasti. Oproti predeslé kapitole ma
laser nizsi intenzitu a autori tak predpokladaji podkritickou zménu faze, takze striktné
rozdéluji simulaci pro pevny ter¢ a zvlast pro ionizovany plyn. Jelikoz zde je popis
jednotné hydrodynamicky, projevi se vytvorena rozsiteni schématu jako model drzeni
pevné a kapalné faze nebo omezeni koeficientu tepelné vodivosti v terci, které upravuji
chovani simulovaného kontinua tak, aby fyzikalné odpovidalo jednotlivym skupenstvim
latky.

Ter¢ je opét hlinikovy o tloustce d = 2.5 pm. Parametry vypocetni sité a stejné tak
ostatni parametry jsou stejné jako v predeslé kapitole. VInova délka laseru je v tomto
pripadé A = 0.248 um a sitka pulzu (FWHM) 7 = 20 ns pfi posunuti ¢, = 20 ns.
Velikost spotu bereme ry = 0.25 mm a Spickovou intenzitu I,,,, = 0.5 GW/ cm?.

Grafy veli¢in v rozdilnych casech (Obr. 21) ukazuji relativné dobrou shodu s vy-
sledky v ¢lanku, pokud uvazime, ze profil rychlosti nemutze presné nabyvat tvaru uve-
deného v ¢lanku (ptrechézejiciho od pilovitého profilu v kratsich casech k trojihelniko-
vému v ¢asech delsich), protoze expanze je zde jednorozmérné a nikoliv dvourozmérna
jako v ¢lanku (resp. trojrozmérnd vzhledem k osové symetrii). Piesto vidime, Ze ndbéh
krivek rychlosti v ¢lanku pfiblizné odpovidd sklonu zde vynesenych kiivek. V hustoteé
jsou ktivky v grafu vysSe nez v ¢lanku, coz lze pricist zejména expanzi v kolmém smeéru
na souradnou osu, kdy stejné mnozstvi odpareného materialu zaujima vétsi prostor a
tim je nizsi i jeho hustota. Vidime totiz, ze pro kratsi casy odpovidaji profily témeér
naprosto, ale s ¢asem neklesd hustota takovou rychlosti a tim se vysledky oddaluji.
Zéasadné se také do grafu hustoty projevuje to, ze v ¢lanku neni uvazovano dokonalé
vakuum, ale zbytkova atmosféra o hustoté 3.0-107% g/cm?, takZe v ¢ase 100 ns dochdzi
k ¢astecné kumulaci hmoty u ¢ela oblaku. Teplota je zde také mirné vyssi asi o 0.5 eV
oproti ¢lanku, ale jeji vyvoj v case odpovida velmi dobre.
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Obrazek 21: Srovnani prostorového pribéhu velicin v riznych ¢asech

5.5 Experiment: Bogaerts et al. (2003)

Podminky tohoto pocitacového experimentu jsou prevzaty z [21], kde autofi opét
jako u minulého experimentu rozdéluji simulaci na nékolik krokt. Nejprve resi vedeni
tepla a absorpci laserového zareni, pak taveni a odpafovani, ale na zavér pouzivaji pri
expanzi plazmatu jednorozmérny hydrodynamicky ptistup podobny tomu zde sestave-
nému. Prednosti této tlohy je, ze vysledky uvedené v c¢lanku obsahuji nejenom vyvoj
zékladnich veli¢in, ale i odvozenych veli¢in v terc¢i, takze muzeme detailnéji analyzovat
prubéh simulace.

Oproti predeslym tloham je nyni ter¢ médeény, ale tloustka zistava d = 2.5 ym a
stejné tak vypocetni sift ma stejné parametry. Ostatni parametry jsou rovnéz shodné, ale
vzhledem k jinému pouzitému materiadlu jsou prenastaveny termodynamické konstanty
na prislusné tabulkové hodnoty. Zdroj laserového zareni ma tentokrat vinovou délku
A = 0.266 pm pii sitce pulzu(FWHM) 7 = 10 ns a stejném ¢asovém posunuti ¢y = 10 ns,
reinicializaci simulace provadime pak symetricky vii¢i vrcholu pulzu v ¢ase t; = 20 ns.
Spickova intenzita laseru nyni je I,,., = 1 GW /cm?.

Grafy vybranych zdkladnich veli¢in (Obr. 22) vykazuji relativné dobrou shodu
s vysledky v ¢lanku, ale vidime zde urc¢ité nadhodnoceni rychlosti a teploty. Odsud lze
usuzovat, ze byla plazmovému oblaku predana vyssi energie budto béhem vyparovani
a nebo béhem absorpce laserového svazku v nadkriticky hustém plazmatu. Nicméné
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Obrazek 22: Srovnani prostorovych zavislosti veli¢in v ruznych ¢asech simulace (Casy
jsou posunuty o 5 ns, aby odpovidaly ¢lanku, kde je vrchol pulzu v case 15 ns).

graf hustoty prokazuje, ze mnozstvi vypareného materialu relativné dobre souhlasi.
Za zminku téz stoji, ze je v grafu teploty patrné, jak béhem pozdéjsich fazi simulace,
kde dochazi k poklesu teploty, se snizuje v plazmatu koeficient vedeni tepla a tim se
neprenasi teplo mezi plazmovym oblakem a tercem, takze zlistava témér konstantni
teplota v terci.

Graf povrchové teploty (Obr. 23) potvrzuje toto chovani, kdy po skonceni lasero-
vého pulzu v ¢ase t; = 20 ns se teplota ustaluje na hodnoté okolo 1000 K. Tato teplota
je priblizné o polovinu nizsi nez v ¢lanku, coz lze zdivodnit tim, ze model drzeni pevné
a kapalné se fidi pevné danou teplotou varu (viz. kapitola 4.1), ale pti ablaci se posouva
bod varu k vyssim hodnotam. Tim je v ¢lanku maximum povrchové teploty terce az
okolo hodnoty 6500 K a tim také je zde celkové povrchova teplota terce podhodnocena.

Ptiblizna shoda, ale s mirnym podhodnocenim je v hloubce odpareni materialu,
kde podle ¢lanek by maximum mélo byt okolo 70 nm. Zacatek odparovani totiz ko-
responduje s vyvojem intenzity laseru (viz. ddle) a je tedy o zhruba 5 ns pozdéjsi
oproti ¢lanku, ¢imz je nizsi i dosazené maximum. Je nutno poznamenat, ze zde uve-
dena krivka je pocitana z vychozi polohy vypocetnich bunék, které jsou v daném case
identifikovany jako okraj terce, nikoliv pfimo z poloh téchto bunék v daném case. Di-
vodem je, ze model drzeni kapalné faze umoznuje pomérné velky pohyb bunék, ktery
by zkresloval zavislost. Jedna se tedy v grafu primarné o mnozstvi odpareného materi-

53



povrchové teplota terce hloubka evaporace

4000 60

3500

50
3000

IS
S

2500

2000

1500

teplota (K)
hloubka (nm)
8

N
=

1000

104
500t

0 20 a0 60 80 100 0 20 a0 60 80 100
¢as (ns) ¢as (ns)
hloubka roztaveni 1e9 intenzita laseru

-~ laserovy pulz
— systém absorb.
— terc absorb.
ter¢ dopad

0.5
0.8} )

0.4}
0.6

0.4

hloubka (ym)
o

intenzita (W/cm? )

0.2}
0.1}

0.0 0.0
0 20 40 60 80 100 0 5 10 15 20

¢as (ns) ¢as (ns)

Obréazek 23: Casové rozlisené veliciny terce a dopadajiciho laserového zareni béhem
ablace

alu spise nez o polohu realného rozhrani. Na druhé strané je ovéreno srovnanim vyvoje
této hloubky odpareni, ktera se v ¢lanku také saturuje po skonceni pulzu, ze metoda
reinicializace simulace (kapitola 4.4) je korektni, protoze opravdu po skonceni pulzu
nedochazi prakticky k dalsimu odparovani materialu.

Hloubka roztaveni terce je priblizné c¢tytikrat nizsi nez v ¢lanku, kde velkou roli
hraje pravdépodobné jiz zminéna nizsi povrchova teplota terce a pozdéjsi zahrivani
laserem (viz. déle). Také kleséani po skonceni pulzu je zde rychlejsi, coz lze pravdépo-
dobné prisuzovat zjednodusujici metodé reinicializace simulace. Nicméné tato oblast
po skonceni pulzu uz prilis neovliviiuje vyvoj plazmového oblaku, ktery je hlavnim
predmétem popisu v této praci, takze lze toto chovani zanedbat.

Poslednim grafem je vyvoj intenzity laseru béhem pulzu, kde sledujeme kromé
referencniho gaussovského prubéhu intenzity také intenzitu v poslednim vypocetnim
uzlu (oznaceno ,systém absorb.“) a v uzlu na povrchu terée (,ter¢ absorb.“). Pro
srovnani s ¢lankem, kde je odlisnd metodika, kdy jsou vynaseny dopadajici intenzity,
je vypocitana téz dopadajici intenzita na ter¢ (,ter¢ dopad“). Ve srovnani s ¢lankem
déle tato dopadajici intenzita na terc splyva s intenzitou zdroje, ale poté klesa rychle na
podobné hodnoty okolo 200 MW /ecm?. Toto chovani vysvétluji zbylé dvé kiivky, které
ukazuji, ze zprvu model absorpce ma tendenci vyrazné odrazet laser od povrchu terce
a teprve s roztavenim a odparenim povrchu dochazi ke zvysSeni absorpce. Bohuzel tento
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vyvoj neni spravny, protoze v UV oblasti ma méd odrazivost pouze priblizné R = 0.34
[12], takze by absorpce méla byt znatelné vyssi. Problémem je model absorpce, ktery
by bylo nutné rekalibrovat, protoze obsahuje kromé materialové nezavislych fyzikalnich
vzorcll i empirické korekce pro simulovany materidl [42].
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Zaveér

Metodu pulzni laserové depozice lze modelovat mnoha riznymi zpusoby v za-
vislosti na parametrech experimentu, jak bylo shledano v reSersni ¢asti. V této praci
jsme se zamérili na popis hydrodynamicky, na jehoz zédkladé byl vytvoren jednodi-
menzionalni lagrangeovsky simulacni k6d implementovany v programovacim jazyce C.
Funkcnost a presnost simulace byla ovérena nékolika riznymi hydrodynamickymi tes-
tovacimi tilohami pro néz zndme analytické Teseni. Stejné tak proslo kontrolou i vedeni
tepla na tuloze sifeni nelinearni tepelné viny téz s pozitivnim vysledkem. Vedeni tepla
spolu s modelem absorpce laserového zareni tvori klicovou soucast simulace laserového
plazmatu. Bylo proto prevzato a implementovano velmi presné implicitni schéma vedeni
tepla a také velmi realisticky model absorpce laseru zaloZzeny na feSeni stacionarnich
Maxwellovych rovnic.

Pro dosazeni redlnych vysledkia pii ablaci pevného terce pfi nizsich intenzitach
laseru bylo nutné vytvorit dalsi rozsitujici modely, které predevsim popisuji fazovy
prechod materialu. Nejprve to je model drzeni pevné a kapalné faze, kde bylo navic
srovnano nékolik zdanlivé moznych variant feSeni, u nékolika z nich byla prokazana
jejich nekonzervativita a tak byl zvolen a dale pouzit nejlepsi vytvoreny (konzervativni)
model. Dale byl navrzen model zmény faze z hlediska energetické bilance a zvlast
integrovan do numerického schématu tak, aby nevznikaly pfilisné oscilace pti feseni
metodou konec¢nych diferenci. Poslednim vylepsenim pak byla metoda reinicializace
simulace, ktera priblizné fesi problém tuhnuti materidlu terce a také snizuje vypocetni
naroky simulace.

Na zavér prace byla provedena srovnani pti tloze expanze do vakua s dostup-
nymi simulac¢nimi kody, kde byla nalezena velmi dobra shoda a uréen priznivy vyvoj
odchylky od analytického teSeni. Positivni bylo shledano téz porovnani s 2D kédem
PALE, ktery je vyvijen na katedfe KFE. Dalsi tfi pocitacové experimenty laserové
ablace a expanze plazmatu béhem metody PLD ukéazaly také relativné dobrou shodu
s publikovanymi vysledky, takze mtizeme celkové tici, ze implementovany simulac¢ni kod
véetné vytvorenych rozsiteni dava relativné redlné a pouzitelné vysledky.

Budouci prace by jisté mohla zahrnovat napriklad doplnéni simulace o posledni
krok v metodé PLD, kterym je depozice tenké vrstvy na substratu. Dalsi moznosti by
bylo hledat model, jakym by bylo mozné odstranit Van der Waalsovy smycky, které
se bohuzel vyskytuji v oblasti fazového prechodu u stavové rovnice QEOS. Také by
bylo vhodné vytesit problém kalibrace empirické ¢asti modelu absorpce laseru nebo
detailnéji modelovat zménu faze pro pouziti u laseru s nizsi intenzitou.
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