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Descargas eletricas assimeétricas vem sendo amplamente utilizadas
dentro da industria de microeletronica. A assimetria nas areas dos eletrodes
determina a magnitude da voltagem de corrente continua, V_, induzida proxima
ao eletredo ao qual se aplica o potencial, que por sua vez determinaa energia
de bombardeamento dos fons, umparametro critico para processamento por plasma.
Dois codigos computacionais, usando simulacao por particulas, chamamos PDCl e
PDS1 foram desenvolvidos. Estes codigos sao eletrostaticos, unidimensionais
(radial) e permitem simular um plasma limitado por dois cilindros infinitos ou
duas esferas concentricas, que podem ser conectados a um circuito RLC externo.
Ambos permitem a construcac de um modelo simples que leva em conta a desigual-
dade das areas. A fim de simular descargas elétricas, processos colisionais
entre eletrons e particulas neutras entre ions e particulas neutras foram in-
troduzidos, usando um método de Monte-Carlo. Estes codigos foram utilizados
para estudar a relacao entre a razao entre as voltagens de corrénte continua
atraveés das bainhas, V,/Vy, e a razao entre as areas dos eletrodos, Ap/A;. Os
resultados obtidos estao de acordo com resultados experimentais, e também com
aqueles obtidos usando um modelo analitico desenvolvido, que inclui a hipotese
de ionizacao localizada nas regiaes proximas aos eletrodos, observada na maio-
ria das simulacoes.
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Study of Asymmetrical Electric Dischar using Particle Simulation

ABSTRACT

Asymmetrical electric discharges are been widely used in the microelectronic industry.
The asymmetry in the electrode areas determines the magnitude of the plasma-to-
electrode voltage, V", , at the powered electrode, which determines the ion bombarding
energy, a critical plasma processing parameter. Two many-particle simulation codes,
called PDC1 and PDS1, were developed. These codes are electrostatic, one-
dimensional fradial) and model a bounded plasma between two infinite cylinders or two
concentric spheres that can be connected to a R LC external circuit. Both codes consider
asymmetrical electrode areas. In order to simulate electrical discharges, Monte-Carlo
simulation of electron-neutral and ion-neutral collisions were included. These codes
were used to study the relationship between the voltage area ratio across the sheaths,

Vo /V'y, andtheelectrode arearatio Ay / A , . Simulation results agree with experimental

resuits and also with the analytical model that includes local ionization near the
electrodes, observed to occur in almost afl our simulations.
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CAPITULO 1

INTRODUCAO

Durante as ultimas décadas um novo método para
investigar o comportamento de sistemas fisicos complexos tem
sido desenvolvido gragas ao advento dos computadores modernos
de alta velocidade: o método de simulagdo computacional. Este
método envolve o desenvolvimento de um modelo numérico do
sistema ou teoria a sexr investigado, o qual é transformado
num codigo computacional gue permite que o sistema evolua no
tempo a partir de alguma condigdo inicial de interesse e de
acordo com as leis fisicas relevantes. Os resultados podem
ser comparados com previsdes tedricas baseadas em modelos
analiticos simplificados e com observagdes experimentais de
fendmenos naturais ou produzidos em laberatdrio. Pode-se
ainda utilizar os resultados da simulacgdo para prever o

comportamento de experimentos a serem realizados.

Dentro da fisica de plasmas a simulag¢dao computa-
cional tem sido muito utilizada, abrangende duas grandes
areas, baseadas nas descrigdes de fluido e cinética. Em
particular, a descrig¢ao cinética envelvendo simulacao via
particulas, gque teve seu iniclo com John Dawson e Oscar
Buneman no final da decada de 50, inicio da de 60, tem
demonstrado ser um método poderoso e eficiente na analise da
evolucao espacial e temporal de varios fendmenos em plasmas
(veja, por ex., Dawson,1983; Birdsall e Langdon, 1985). Este
método explora com cuidado o fato gque, na maioria dos problemas
de interesse, o© comportamento coletivo das particulas no
plasma determina as caracteristicas do sistema. Além disto,



inumeras vezes, pode-se obter muitas informag¢des uteis
estudando o sistema em apenas uma ou duas dimensdes, o que
leva & necessidade de um nuimero menor de particulas do gue o
gue seria necessario em trés dimensdes. Estas consideracgdes
conduzem a introdugdc do conceito de "super-particula" de
forma que uma particula na simulag¢dao pode representar muitas
particulas do plasma real; alternativamente, pode-se consi-
derar a simula¢ao de apenas uma regido pequena mas repre-
sentativa do plasma (veja p. exX., Birdsall e Langdon, 1985;
Dawson, 1983; Hockney e Eastwood, 1981). Considera-se entao
o movimento individual de um grande numerc de particulas na
presenca dos campos eletromagnéticos internos auto-
consistentes e externamente aplicados. Embora este método
pare¢a simples e direto, existem limita¢des computacionais
praticas que requerem a utilizacgao de técnicas sofisticadas,
tais como a introdugdao de uma grade espacial macroscodpica
para o calculo das interac¢des particulas-campos e a introducéo
de particulas de tamanho finito. Entretanto, a limitagao
maior estd relacionada com o numero de particulas individuais
que podem ser seguidas durante um tempo apreciavel na
simulacédo. Quando métodos apropriados sdo usados, sistemas
relativamente pequenos de alguns milhares de particulas podem
realmente simular de maneira precisa o comportamento coletivo

de plasmas reais.

Nos ultimos anos um numero razoavel de cdodigos
computacionais utilizando particulas tem sido desenvolvido,
incluindo modelos uni, bl e tri-dimensiocnais, eletrostaticos,
maghetostaticos e eletromagnéticos, com o objetivo de estudar
os mais diversos problemas. As aplicagdes tém sido as mais

variadas possivels, desde didaticas, com o objetivo de

(OS]



esclarecer conceitos basicos em Fisica de Plasmas (por exemplo,
o codigo ES1 ("Eletrostatic One-Dimensional'") de Birdsall e
Langdon (1985), passando por aplica¢des a fendmenos espaciais
tais como formacao de camadas duplas em turbuléncia acustico
ionica (por ex. Kindel et al., 1981; Barnes et al., 1985;
Sato e Okuda, 1980; Sato e Okuda, 1981) até aplicacgdes para
problemas de transporte em "tokamaks", usando novos conceitos
tais como, escalas diferentes de tempo para avan¢ar ions e
elétrons, grade espaclal variavel e inclusao da bainha de
plasma "artificialmente", guando nado €& importante saber

detalhes a respeito da mesma (Parker, 1990; Procassini, 1990).

Apenas recentemente esta técnica tem sido utilizada
para a simulacdo de descargas elétricas de RF e de corrente
continua (CC) (Morey, 1986; Morey e Boswell, 1988; Surendra
et al., 1990). Estes trabalhos apresentam estudos a respeito
de descargas elétricas simétricas, ou seja, os eletrodos tém
a mesma area. Entretanto, dentro da industria eletrénica,
onde descargas elétricas RF vém sendo amplamente utlilizadas
para processamento por plasmas, as descargas sao, em geral,
assimétricas, ou seja, os eletrodos tém areas desiguais. Esta
assimetria entre as areas determina a magnitude da voltagem
de CC, V,, induzida proxima ao eletrodo aoc gual se aplica o
potencial, que por sua vez determina a energia de bom-
bardeamento dos ions, um parametro critico para processamento
por plasma. Embora muitos fendmenos gue ocorrem nestas
descargas tenham sido estudados (Koenig e Maissel, 1970;
Chapman, 1980), existem poucos estudos a respeito da assimetria
da descarga (Pointu,1987; Lieberman,1989; Lieberman e Savas,
1990) .



Com esta motivacao desenvolveram-se dols codigos
computacionais usando o método de simulacao via particulas,
PDCl ("Plasma Device Cylindrical One-dimensional") e PDS1
("Plasma Device 8pherical One-dimensiocnal"), que tém esferas
ou cilindros infinitos como eletrodos. Estes dois modelos
sdo geometricamente simples, e permitem nado s especificar
as dimensdes do plasma, ocu seja, a distancia entre os eletrodos,
mas tambem a razaoc entre as areas, paradmetro que determina a
magnitude dos potenciais de CC atraveés das bainhas que se
formam nas regides proximas aos eletrodos. De modo a simular
descargas elétricas adicionou-se a técnica convencional de
simulagao de particulas um método de Monte Carlo, gque permite
simular colisdes entre particulas carregadas e particulas
neutras. Os parametros que caracterizam a descarga, tais
como frequéncia e amplitude da voltagem aplicada, o gas de
fundo utilizado, sua densidade (pressao e temperatura), sdo
especificados no inicio de cada simulacao em computador.
Deste modo, € possivel analisar a influéncia de cada um destes
pardmetros na condigdo final de equilibrio. Estes dois cddigos
foram entdoc wutilizados para estudar estas descargas
assimétricas, dentro de um intervalc de razdo de Areas entre
1,3 e 15, a uma pressdao de 30 mTorr, simulando dois tipos
diferentes de gas, hidrogénioc e argodnio. A partir dos
resultados obtidos, uma relacdo entre a razao dos potenciails
de CC através das bainhas proximas aos eletrodos e a razdo

entre as areas fol cbtida.

Um modelo tedrico analitico de descarga, supondo
ions nao colisionais e ionizag¢do uniforme ao longo do sistema
prevé que a razao entre as voltagens de CC através das bainhas,

Va/V4s, varia com a quarta poténcia da razao entre as areas,



A/ Age Resultados experimentais, no entanto, mostram uma
dependéncia muito menos severa com rela¢ao a razao de areas,
resultado este que também & obtido através das simulacgdes.
Sobre um intervalo limitado de razdo de areas, encontrou-se
gque a poténcia é da ordem de um, e néo guatro como previsto
anteriormente. Como a malioria das simulagdes indica uma
ionizacdo localizada na regidao proxima aos eletrodos, um
modelo analitico que inclui esta condigao foi desenvolvido.
Os resultados obtidos analiticamente e por simulagao foram
comparados e apresentam uma beoa concordancia. Embora as
condigdes experimentais sejam diferentes das gque foram usadas
para simula¢ao, o comportamentc geral dos parédmetros de

interesse apresenta-se bastante similar.

0 texto aqui apresentado estd estruturalmente
organizado como se segue. No Capiltulo 2, sao apresentados
os conceltos basicos utilizados numa simulag¢do por particulas.
No Capitulc 3 sao descritas as equagdes usadas no modelo
computacional para resolver a equacgdac do campo elétrico e do
potencial para as duas diferentes geometrias e também o método
para avancar as particulas em cada passo no tempo. 0 Capitulo
4 descreve, em linhas gerais, © modelo computacional de
colisdes entre eléetrons e particulas neutras e entre ions e
particulas neutras. No <Capitulo 5 sdo apresentados os
resultados qﬁe mostram a relagac entre as voltagens de CC
através das bainhas e a razdo entre as areas dos eletrodos.
As conclusdes relativas aos principais resultados obtidos sao
descritas no Capitulo 6, juntamente com sugestdes guanto a

trabalhos futuros e utilizagdo da técnica desenvolvida.



cAPITULO 2

O _METODO DE SIMULAGAO VIA PARTICULAS

2.1 - CONCEITOS BASICOS

A teoria envolvida num modelo de simulacdo usando
muitas particulas é apresentada em detalhes por Birdsall e
Langdon (1985) e também por Hockney e Eastwood (1981).
Considera-se, neste tipo de modelo, o movimento individual
das particulas do plasma sob a agaco dos campos eletromagnéticos
internos auto-consistentes, resultantes da interacgao entre
as particulas carregadas do plasma, e dos campos externamente
aplicados. De uma manheira bastante simplificada, o ciclo

geral basico consiste das seguintes etapas:

a) A partir das posigdes (x) e velocidades (t) das
particulas calculam-se as densidades de carga (p) e de
corrente elétrica (j)‘macroscépicas numa grade espacial
previamente definida, utilizando um método de

suavizagao espacial apropriado.

b) Com estas densidades de carga e corrente elétrica
macroscépicas calculam-se os campos eletrico (f) e
magnético (B) auto-consistentes, através das eguagdes

de Maxwell.

¢) Utilizando os campos elétrico e magnetico auto-

consistentes e externamente aplicados calcula-se a



forga que atua em cada particula e atualizam-se as
posigdes e velocidades, através das leis da dinamica

clédssica.

A evolucdo do estado dindmico das particulas obedece

as equagdes do movimento de Newton-Lorentz

-

dv - - =
m—=qg(F+uXBE}
clt

(2.1)

dx (2-2)

e _o
di

onde ¢q denota a carga e m a massa da particula.

0s campos elétrico e magnético internos auto-
consistentes sac calculados a partir das distribuicdes de
densidades de carga e de corrente elétricas usando-se as
equacgdes de Maxwell (por exemplo, Bittencourt, 1986) no sistema
MKSA,

—_ 2.3
v-E=2 (2:3)
€g
7+-B=0 (2.4)
—~ B (2.5)
UXE=-—
Y

aF) (2.6)



Este ciclo basico € transformado em um codigo computacional

e repetido por varios passos de tempo de forma a se obter a

evolugac dinamica do sistema ou fendmeno em estudo. A Figura

2.1 sintetiza este ciclo basico.
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Fig. 2.1 - Esquema do ciclo basico de um modelo de simulagao

via particulas.

- 0 indice ¢ denota as particulas e o indice j

refere-se a grade espacial macroscopica, a gqual
constitui um artificio matematico introduzido
apenas para resolver as equag¢dées dos campos

eletromagnéticos.



2.2 - RELACAO ENTRE AS GRANDEZAS FISICAS DE PARTICUIAS E AS
GRANDEZAS NA GRADE ESPACIAL

Para descrever o© comportamento coletivo das
particulas do plasma nao é necessario conhecer os micro-campos
flutuantes de pequena escala, internos, associados ao movi-
mento individual das particulas, sendo suficiente apenas o
conhecimento dos campos macroscopicos suavizados. Para
especificar estes campos macroscopicos suavizados é necessario
definir uma grade espacial (indice /). Seja ! o comprimento
do sistema e NC o numero de intervalos ou células na grade
espacial, conforme mostra a Figura 2.2. 0 espagamento Ax
entre pontos consecutivos da grade €& dado por Ax=Ll/(N(C).
Um espagamento de grade da ordem do comprimento de Debye (Ajp)
& usualmente escolhido para descrever o comportamento coletivo
de plasmas com comprimento caracteristico [ bem maior que A,.
Assim, os campos sao representados numa grade espacial com
um numero de pontos suficientemente grande para descrever o
comportamento coletivo e, ac mesmo tempo, pequenc o suficiente
para que se ignore os micro-campos flutuantes. Este processo
de suavizacao espacial dos campos e das densidades de carga
espaciais associadas pode também ser visto como equivalente
a utilizacao de particulas de tamanho finito & (em geral

0 =« Ax), ou "super particulas", em cada ponto da grade.



Fig. 2.2 - Grade espacial unidimensional (indice ).

- A grade é uniformemente espagada, para calculo

das densidades de carga e corrente, e dos campos.

H4 varias maneiras de se determinar a densidade de
carga em cada ponto da grade a partir da distribuigdo espacial
das particulas. Em geral, utiliza-se uma fungao de forma ou
de ponderagao que estabelece a fracao de contribuigdao da carga
de cada particula a densidade de carga em cada ponto da grade.
Esta fungdao descreve alternativamente a "forma" de cada
super-particula na grade. A partir da carga e posigdoc das
particulas (indice ) ocbtém-se a densidade de carga nos pontos
da grade (indice /) através da seguinte expressao

p,=p(x,)= E:Qis(xf_:{J' (27

onde 5(x,-x,;) € a funcdo de forma ou de ponderagao que depende

basicamente da distdncia da particula ao ponto considerado
na grade. A partir dos p,'s obtém-se o campo elétrico £, em

cada ponto da grade, resolvendo a egquacgado de Poisson

(2.8)



A forga que atua sobre cada particula é obtida a
partir dos £ ,'s, levando-se em conta a mesma fungdoc de forma

anterior, ou seja,

Fo=qax ) F,S(x,-x). (2.9)
i

A fungdo de forma S deve ser tal que a carga sobre a grade

seja a mesma gue a carga total das particulas, isto é,
g, =Ax) p,.
i i

A diferenga fundamental entre as varias fungoes de
forma estd na maneira de se acumular a carga espacial nos
pontos da grade, a partir das posicoes das particulas. A
maneira mais simples, conhecida como NGP ("Nearest Grid Point")
ou "Ponto de Grade mais Proéoximo", pondera igualmente todas
as particulas que se encontram a uma distancia Ax/2 do ponto
da grade considerado. Assim, neste esquema, todas as cargas
contidas num intervalo Ax, em torno de x,~= jAXx, sdo acumuladas
igualmente para se determinar p, independente da distéancia

|x,-Xx;|. Este & um esquema de acumulagac de ordem zero.

Um outro esquema € a fungdo de ponderagado de primeira
ordem que pode ser interpretada de duas maneiras. A primeira
é denominada CIC ("Cloud in Cell") ou "Nuvem em Célula", e a
outra € denominada PIC ("Particle in Cell") ou "Particula em
Célula" (Birdsall e Fuss,1969). Em ambos 0s casos considera-se
que a particula tem uma dimensac finita, da mesma ordem que
a dimensdo da célula. A diferenga entre um e outro € que no
primeiroc caso a posicdo da particula, x,, determina o seu

centro e a particula vai de x,-Ax/2 a x;+*Ax/2 enquanto que



no segundo caso a particula ¢ limitada pelas posicdes dos
pontos de grade mais préoximos, independente de sua localizacgdao
na ceélula. No caso de "Nuvem em Célula" considera-se como
peso para cada ceélula a interseccao entre a particula e as
células. No caso de "Particula na Célula" pondera-se a carga
de cada particula conforme a distancia |x;-x;| ao pontd da
grade. A Figura 2.3 ilustra as duas interpretagdes em
coordenadas retangulares, dque levam ao mesmo resultado com
excecao dos pontos de grade 0 ¢ NC. Este esgquema resulta
em flutuag¢des (ou ruldos numéricos) na densidade de carga
muito mails suaves do que no de ordem zero. Esquemas de
ponderacdo de ordem superior podem também ser utilizados e
mais informagdes a este respeito podem ser obtidas em Birdsall

e Langdon (1985, Cap. 8, 14, e referéncias ali contidas).
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Fig. 2.3 - Ponderagdo linear de cargas num sistema unidi-
mensional cartesiano.

- Observe-se gque neste caso a interpretacac de
"Nuvem em Célula" (CIC) (a) ou a interpretacao
de "Particula em Célula" (PIC) (b) levam ac mesmo
resultado, o que ndo é valido para outros sistemas
de coordenadas, comoc sera visto no Capitulo 3.
A distédncia representada pelo duplo hachurado é
usada para determinar a densidade de carga no
ponte / da grade, enquanto a distancia repre-
sentada pelo hachurado simples & usada para

determinar a densidade de carga no ponto j+ 1.

Uma vez determinadas as densidades de carga elétrica
p;em cada ponto da grade espacial pode-se calcular o potencial
elétrico ¢, e conseqguentemente o campo elétrico [, através
da equagdo de Poisson, gque em coordenadas cartesianas,

considerando-se apenas variagdes na direcao x, é dada por



(2.10)

Q
n
o

2
“

N
-
3

Utilizando o método de diferengas finitas pode-se

escrever a Equagao (2.10) na sequinte forma

¢f_f—2¢5fk¢j_i:__gl (2.11)
Ax? Co
e para o campo elétrico, considerando F=-¢ (aproximacgéao

eletréstatica) e apenas variacdes em X, tem-se que

E.=_ﬁ%q*¢rd (2.12)
! 2AX '

Nas equag¢des (2.11) e (2.12), o indice j varia de l a NC-I.
As equacgoes para j=0e =N dependem das condig¢des de contorno
a serem utilizadas. Desde gque se conhecem os p;'s, o numero
de equag¢des sera igqgual ao numero de incognitas e o problema
tem solucgdo inica. Neste caso, obtém-se uma equacdo envolvendo
uma matriz tridiagonal que pode ser resolvida, por exemplo,

pelo método de eliminacdo de Gauss (Potter, 1973).

Ha varios métodos que podem ser utilizados para
resolver numericamente a equacido de Polsson e as condigdes
de contorno ocupam um papel importante na determinacao do
método a ser usado (Lawson, 1989). Para sistemas pericddicos,
por exemplo, a equacao de Poisson pode ser resolvida
utilizando-se transformadas de Fourier (Birdsall e Langdon,
1985) .



2.4 - INTEGRACAO DAS EQUACOES DO MOVIMENTOQ

A evolugaoc temporal do sistema, na simulacgao
computacional, desenvolve-se de maneira discreta, a intervalos
de tempo finitos. O 1intervalo Al entre cada ciclo basico
deve ser pequeno o suficiente para resolver periodos carac-
teristicos do sistema, tais como periodos de plasma e
ciclotrénicos para elétrons e ions. As grades espacial e
temporal devem ser definidas de modo a se obter estabilidade
numerica e precisdo aceitavels. Imprecisdes sempre existirao

e deve-se simplesmente tornda-las tdo pequenas quanto possivel.

A escolha do métedo de integracgdc leva em conta
consideragdes de precisao, rapidez de calculo e minimo de
informa¢des necessarias (armazenamento na memoria computa-
cional). Um dos métodos de integrag¢ao mais comumente usado
é¢ o métodoe "leap-frog®" (veja, por exemplo, Potter, 1973).
0 esguema deste método de integragdo ¢ ilustrado na Figura
2.4, a qual mostra que o método & centrado no tempo. Posigdes
e velocidades nao sao conhecidas no mesmo instante de tempo,
mas defasadas de At/2, sendo ambas avang¢adas de um mesmo Al
em cada integracgao. Um cuidado especial deve ser tomado
quanto as condig¢does iniciais. Em geral sao conhecidas a
posicdoc e a velocidade das particulas no instante (=0, mas,
em principio seria necessario o conhecimento das velocidades
em —~At/2 para a aplicacdo deste método. A idéia inicial seria
calcular a forga gue atua nas particulas em t=0 e retroceder
as particulas, usando esta forca, para obter as velocidades
em -At/2 (Birdsall e Langdon, 1985). Uma outra maneira de
contornar o problema, que foli usada nos cédigos apresentados

neste trabalho, €, no primeiro passc no tempo, avangar as



velocidades em apenas A¢{/2 e as posic¢des em A¢. A partir dai
aplica-se normalmente o método conforme o fluxo de tempo
indicado na Figura 2.1. As equag¢des do movimento (2.1) e
(2.2) sao substituidas por equagdes em forma de diferengas
finitas

rn(Uhm/z_Ut—m/z) . (2.13)
= F (D
At
~'VI‘AI_-‘\TtﬁUuI_\U2 (2.14)
At

Fig. 2.4 - Esquema do metodo de integracgao "leap-frog".

Estas sdo as caracteristicas basicas de um modelo
para simulagdo usando muitas particulas, em uma unica dimenséo
e usando coordenadas cartesianas. Um codigo computacional
periédico, nao limitado, que serve como exemplo para este
método e € um excelente ponto de partida para o aprendizado



desta técnica € o cdédigo conhecido por ES1 ("Electrostatic
One-Dimensional"), descrito em detalhes por Birdsall e Langdon
(1985).



CAPITULO 3

SIMULACAO POR PARTICULAS PARA SISTEMAS LIMITADOS:
MODELOS CILINDRICO E ESFERICO

3.1 - INTRODUGCAO

Nos udltimos anos muitos problemas de simulagdo em
plasmas ndc pericddicos espacialmente tém surgido. Estes

problemas incluem:

a) arranjos experimentais tais como espelhos magnéticos,
maquinas de plasma quiescente ("Q-machines'") e maguinas
de plasma duplo (Chen,1974),

b) efeitos espaciais tais como amortecimento de condas e
conversdo de modos,

c) contornos entre plasmas diferentes como em camadas duplas
("double-layers"), e

d) problemas tedéricos como o diodo de Pierce ( Pierce,
1948) .

No decorrer dos uUltimos 20 anos, muitas simulagdoes tém sido
desenvolvidas para tratar estes problemas ( por exemplo,
Birdsall e Bridges,1966; Burger,1964; Burger et al., 1965;
Kuhn, 1981; Lawson, 1989).

Os conceitos de simulagac via particulas foram

utilizados para desenvolver dois codigos computacionais para



sistemas limitados, PDCl1l ("Plasma Device Cylindrical One-
Dimensional") e PDS81 ("Plasma Device S8pherical One-
Dimensicnal®™) (Alves et al., 198%a, 1989b, 1989¢), que permitem
simular plasmas contidos entre dois cilindros ou duas esferas
concéntricas, respectivamente. 0Os contornos podem ser
conectados entre si através de um circuito RLC externo. Estes
coédigos foram desenvolvidos tendo como ponto de partida o
cédigo PDP1 ("Plasma Device Planar One-Dimensional®™), lar-
gamente usado pelo Grupo de Teoria e Simulacao de Plasma do
Laboratério de Pesquisas Elétricas da Universidade da
Califérnia, Berkeley (PTSG - ERL - UC Berkeley) (Morey et
al., 198%a, b, c). PDPl, por sua vez, teve sua origem em
PDW1, que vem sendo utilizado com sucesso desde 1983 (Crystal
e Kuhn,1985; Gray et al.,1984; Kime Crystal,1984; Otani, 1984).
PDW1l é um anacronismoc para "1983 Plasma Device Workshop". ©
modelo planar & bem documentado (Lawson, 1989; Birdsall e
Langdon, 1%85) e naoc sera tratado agqui, a ndc ser duando
comparagoes entre os modelos sejam esclarecedoras. 0O esguemas
basicos dos modelos planar, cilindrico e esférico séo
ilustrados na Figura 3.1.

A motivacgdo para o desenvolvimento destes codigos
veio do fato de que descargas elétricas capacitivas, em
frequéncias de RF (radio-freguéncia) tém sido largamente
usadas para processamento de materiais na industria eletrénica
nos ultimos anos. As descargas sao geralmente assimétricas,
ou seja, o eletrodo ao qual se aplica o potencial e o eletrodo
aterrado, especificados aqui pelos sub-indices a e b,
respectivamente, tém areas diferentes, com A, tiplcamente
menor que A,. Embora muitos fendmenos que ocorrem nestas

descargas tenham sido estudados nos udltimos anos (Koenig e
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Fig. 3.1 - Configquragao bdsica dos modelos (a) planar e (b)
cilindrico e esférico, incluindo o circuite RIC

externo.



Maissel, 1970:; Vossen, 1979; Godyac,1976 e 1986; Chapman, 1980;
Kéhler et al., 1985}, existem relativamente poucos estudos a
respeito de descargas assimétricas. A assimetria determina
a magnitude da voltagem de CC ( V, ) induzida no eletrodo,
gue por sua vez determina a energia dos ions que bombardeiam

a parede, um pardmetro critico para a implantacgdo de ions.

Um sistema esférico ou cilindrico infinito permite
a construgdoc de um modeloc simples gue leva em conta a
desigualdade das areas. O eletrodo ao gqual se aplica o
potencial é a esfera ou cilindro interno tendo raio r, e drea
A, e o eletrodoc aterrado é a esfera ou cilindro externoc
tendo raio r, e area A,. Nestes modelos consideram-se apenas
variacées em, ou seja, o modelo é unidimensional. A liberdade
de escolha da distancia entre os eletrodos, (=r,-r,, e também
da razédo entre as areas dos eletrodos, r,/7r, para o modelo
cilindrico e (r,/r,)? para o esférico, permite modelar uma

descarda assimétrica.

Também & possivel usar estes modelos para o estudo
de implantagao de ions por imersdo em plasma (Alves et al.,
1989b; Vahedi et al.,1990). A implantacdo é obtida atraveés
da aplicagao de um potencial negative no alvo imerso num
plasma, inumeras vezes. O alvo pode ter diferentes formas:
cubica, cilindrica, esférica ou uma forma geométrica nao
definida. Os parametros importantes para o processamento sdoc
a distribuigdo de energia dos ions e o fluxo de ions por

pulso.



Detalhes a respeito das aplicagdes e descricao dos
processos serao dados quando da apresentacac e comparacdao dos

resultados com a literatura existente (Capitulo 5).

3.2 - EQUACOES DO MOVIMENTO E CONDICOES DE CONTORNO

0 objetivo deste modelo € descrever a evolucao
temporal do plasma contido entre duas esferas ou dois

cilindros. As condigbes de contorno sado determinadas por

— E— {' .":l Oa + "L‘lbdb
.%:f;‘ ds = -) 9%1[/ + = =0, (3.1)
€ €
s v
onde a superficie S engloba o plasma e os contornos. A

partir da Equagdo 3.1, gue expressa a conservac¢ao de cargas
no sistema, e considerando-se apenas variagdes em r, pode-se

definir as densidades superficiais de carga
0,=€,E(r,) (3.2)
o, = =€ E(r,). (3.3)

Se os contornos representam paredes condutoras, as cargas
superficials correspondentes a 0, e 0, serdo as superficies
de carga que estac fisicamente sobre as paredes. Se os
contornos representam somente o fim da regiidc de interesse,
entdo as cargas superficiais representardo as cargas que estao

alem do contorno.
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0 movimento das particulas é determinado pela

equagdo do movimento de Newton-Lorentz

dv, q, £ B (3.4)
- = Y+ X
=T !ni[ (r)~uv X B]

Esta equacao em coordenadas cilindricas torna-se (por exemplo,
Kibble, 1985)

dv, muv; (3.5)
m = r
clt T
d(ruy) (3.96)
m——=rkF,
dt
du, (3.7)
m =F.
dr (3.8)
at "’

onder, ® e z sao as coordenadas cilindricas usuais e vy,=r0.

Na atual simulacado 1d3v ( 1 dimensdo radial e trés
dimensodes em velocidade ), F, =qg(E,+vyB.), Fe=—qu,B.elf .=0,
Quando um campo magnético 5. estd presente, a equacaoc para

a componente O torna-se

d ghb. (3.9)
a?(rug+~§;{r2j==0.

As equacdes (3.5)-(3.9) sdo escritas em forma de diferengas

finitas e implementadas em PDCl na seguinte sequéncia:



GRO (b)Y Ay (3.10)
BRI AL

v, 2._Ur ?-a-,ﬁt oy n—qfi
al
) L (3.11)
T rte ALy, ?
LN : 3.12
wene T Yo I q B ((TJ)Z__([J+A1)2) ( )
0 r:*m ["HAIZH’I, z

Observe-se gue a Equagac (3.12), quando F;=0, garante a

conservacao do momentum angular. Se [ .=Ff4=0, as Equagodes
(3.5) e (3.6) podem ser usadas para mostrar que a energia
cinética ¢é conservada. Numericamente, pode-se mostrar
facilmente que a energia cinética relacionada com a velocidade
na diregao r é conservada, independente do intervalo de tempo
escolhido. J& a energia cinética total sera melhor conservada

quanto menor for o intervalo de tempo escolhido.

A equagdo do movimento em coordenadas esféricas
torna-se (por exemplo, Kibble, 1985)

dv, m(ui+vi) (3.13)
. +F
ct r "
d(ru _ (3.14)
m——(———iz=mrztpzsinecos(%-r]f9
clt
d(mr?dsin®o (3.15)
( b )=rmn9Fm,

cll

onde r, 0 e ¢ sdo as coordenadas esféricas usuais e v,=ré¢sind,



Em PDS1, Foa=F,=0, e F,=qgE,. Se ¢=0 inicialmente, entido ¢

Sera sempre zero, Neste caso o movimento se da no plano
0 =constante, em torno do eixo polar, no gual ref fazem o papel
de coordenadas polares. O momentum angular, mir U, € entao uma
constante. Com estas suposigdes, as equagdes (3.13) e (3.14)
tornam-se iguais as equag¢des (3.5) e (3.6) com F,=0. As
equagdes implementadas em PDS1 sao iguais as equagdes
(3.10)-(3.12), com B.=-0, uma vez gue ndc se inclui o campo
magnético neste caso. Em PDCl, o campo magnético & incluido

no algoritmo implementado.

3.3 - PONDERAGAO DAS PARTICULAS NQS MODELOS CILINDRICO E
SFERICO

Em simulag¢ac por particulas, como fol dito ante-
riormente, o campo elétrico e o potencial sdo geralmente
determinados sobre uma grade espacial usando-se uma
aproximagao por diferencas finitas da equagdao de Poisson. A
grade espacial utilizada é similar a descrita no caso planar.
A diferenca estda no fato de gue aqui especificam-se r, e r,
como parametros de entrada. A separag¢ao entre as grades,

uniforme neste caso, & determinada por

Ny —Tg (3.18)
Ar = ————.
(NC)
A posicdo das particulas & entdo normalizada por Ar. Com

estas definigdes, a posigdo dos pontos da grade é dada por

Ta : (3.17)
" E;+f-omm ;j=0.1,2,...,NC.



Observe-se que I'o=1,/Ar e I'ye=1,/Ar.

A densidade de carga, p, deve ser conhecida sobre

cada ponto da grade, p; e um algoritmo que designa as cargas
das particulas para os pontos da grade deve ser especificado.
Considera-se as particulas como cascas cilindricas uniformes
em z em PDCl e cascas esféricas em PDS1. Supde-se gue as
particulas tém densidade uniforme, ¢ que permite usar a area
dos anéis cilindricos ou o volume das cascas esféricas para
ponderar as cargas em PDC1 e PDS1 respectivamente. A Figura
3.2 (a) mostra como a ponderacgdo & feita em ambos os cdédigos.
0 centro da célula estd localizado em 7; e © da particula em
r;; ambas tém um tamanho finito, (Ar). A interseccgdo entre a
particula finita e a celula determina a porgac da drea ou
volume da particula que serd colocada naguela grade. Esta é
a suavizagao de Nuvem-em-Célula, ligeiramente diferente da
Particula-em-Celula, mostrada na Figura 3.2 (b) e descrita
em Birdsall e Langdon (1985) para geometria cilindrica. Vale
ressaltar que numa gecmetria planar, ambhos os métodos levan

ao mesmo resultado, como mostra a Figura 2.3.
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Ponderag¢ado de particulas para os pontos de grade
espacial radial 7, em geometrias cilindrica e
esférica.

Supde-se que a particula se encontra na posigéo
r,e tem dimensao Ar. A regiao com duplo hachurado
é usada para determinar a fragdo da carga da
particula que serd designada para o ponto / da
grade e a com hachurado simples para o ponto j+1i.
Neste caso fica clara a distingdo entre (a) Nuvem
(b)

geometrias diferentes da cartesiana.

em Celula e Particula em Célula para



As expressodes para a fun¢dao de forma em PDC1l sao:

2 .2

s Ty e (3.18)
I 2 .

Ficviz=TiZqs2

2 2

e T2

ST (3.19)
Favme—Ticse

Em PDS1, o¢s termos sdo elevados aoc cubo, ao invés de ao
quadrado. A posicao do ponto j da grade é determinada
truncando-se r;,—-r,. Em ambos, a interpretacao utilizada para

efeito de ponderacgac foi a de Nuvem em Célula.

Um cuidado especial deve ser tomado guando se
analisam os contornos do plasma. © método implementado em
PDC1 e PDS1 requer um ponto de grade em cada contorno, que
representa a densidade de carga adjacente ao contorno e a
carga superficial sobre o contorno. A carga acumulada sobre
o ponto de grade nos contornos & apenas uma fragao da que
deveria ser acumulada num pontc de grade que ndc estd sobre
o contorno. Para compensar isto, uma vez determinada a carga
total que deve ser posta no ponto da grade sobre o contorno,
define-se a densidade de carga dividindo-se a carga total
pelo volume de "meia célula". Isto fica claro guando se
observa como os pontos da grade sao definidos para efeito de
ponderagdo, como mostra a Figura 3.3. A posigao da grade 7,
& o centro da célula, que tem dimensdo Ar. Comparando a
Figura 3.3 com a Figura 3.2 (a) observa-se gue para uma

particula gue tenha posig¢ao r <ro+Ar/2, um cuidado especial
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deve ser tomado, pois se considerar-se gue a particula também
tem dimensao Ar, uma parte da particula estara fora do sistema.

Neste caso a fungao de forma utilizada sera

So=1-5,.

0 mesmo tipo de raciocinio se aplica aoc outro contorno. Aas
caracteristicas importantes da fungao de forma, que sdo a

continuidade e a conservagaoc de carga saoc mantidas.

O
[
[N

Fig. 3.3 - Definigcde da grade espacial utilizada para

ponderacdc e determinagdo da densidade.
- A posicgado do pontor,determina o centro da célula,

que tem dimensédo Ar. A célula esta limitada

pelas linhas pontilhadas.

Uma vez estabelecido como ponderar as particulas
para a grade, é preciso decidir como preencher o sistema, o
que dependerd do problema a ser tratado. Atualmente em PDC1
e PDS1, tem—-se duas alternativas: pode-se iniciar a simulacgéo

com © sistema vazio e ir injetando particulas de um ou ambos



0os contornos ou preenche-se o sistema a partir de uma densidade
inicial. No ultimo caso, supde-se gue a densidade numérica

é constante e & dada por

N (3.20)
n(r¢-r2yn’

no caso cilindrico, ou por

3N (3.21)
An(ry-ra)’

no caso esférico, onde N & o numero total de particulas a

ser colocado no sistema. Como a densidade numérica € suposta

constante em 5, em cada posicao I, tem-se

2

{

rac-rs (3.22)

2
r ro_.,=

no caso cilindrico, ou

3 3
FNC—FO (3.23)
rS—ra = -

no caso esférico, onde r,_, é a posicdo da particula anterior.

Para a primeira particula, r,.,=r,.

A Figura 3.4 mostra como as particulas estao
distribuidas inicialmente num sistema que tem 20 cm de
distidncia entre os raios internos e externos e uma razao entre

as areas dos eletrodos igual a 5, numa geometria cilindrica.
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A densidade inicial vale px |'? e cada particula na simulacdo
representa, neste caso, 1x10° particulas reais. A relagdo
entre o numero de particulas reais e particulas a serem usadas
na simulacgdo ¢ determinada pelo parametro de entrada nc2p,

juntamente com o volume do sistema (veja Apéndice A).

SE+5
(o)
rop o * st @z daag aagiu§sseagsasg§ss~-gg3“380_as[!gsghagSssssaesssag-.?sSqegéassaasghegsgags;aagg«
~5E+5 :
0,03 roimj 0,25
1|—~4| ‘
(b))
15—4L
0,05 ro{m) 0.25

Fig. 3.4 - (a) Espago de fase no instante inicial e (b)
correspondente variacido espacial do potencial.

- Neste caso & mostrada a distribuicdo inicial das
particulas num sistema cilindrice (v, em fungdo

de r), de maneira a se ter um potencial nulo no

instante inicial.

Observe-se na Figura 3.4 que existe uma distribuigao

de velocidades das particulas. Estadistribuigao é determinada



pelos parametros de entrada YtL(R), vcl(R), e vOR(L) como
visto na Figura 3.5. As velocidades vil ¢ utR sdo dadas pela
magnitude da velocidade térmica das particulas, definida por
(eT/m)'"%, onde T €& a temperatura em eV e m & a massa da
particula em kilogramas. Estas velocidades sao usadas para
definir tanto a distribuig¢do inicial de velocidades das
particulas como a distribuicdo de velocidades das particulas
injetadas. Definindo-se apenas vi/, a distribuigao sera de
"meia" gaussiana, somente com velocidades positivas, se as
velocidades de derivav0OL (v>0) e vOR (v<0)sdo ambas nulas.
Isto pode ser visto na Figura 3.6. Definindo-se apenas uikR,
ter-se-a "meia" gaussiana somente com velocidades negativas.
Especificando-se uma velocidade de corte, uvcl (v>0) ou
vcR (v<0), esta sera a maxima velocidade, em magnitude, que

uma particula pode ter.

Fig. 3.5 = Funcgdo de distribuigdo de velocidades na direcgéao
.
- A figqura mostra as definigdes das variaveis
vil (RY). vcl(R),evQOR(L).
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Fig. 3.6 - Espago de fase num sistema cilindrico no instante

inicial, incluindo apenas velocidades positivas.

Outras maneiras de preencher o sistema podem ser
ultilizadas, dependendo do proklema a ser estudado. Para

isto & necessario alterar o cédigo computacional.

3.4 - RESOLUCAO DAS EQUACOES PARA O POTENCIAL E CAMPO
ELETRICO.

Uma vez conhecida a densidade de carga nos pontos
da grade, esta & usada para resolver a equacaoc de diferengas
finitas envolvendo o potencial ¢ e as densidades. Uma vez
que se conhega o potencial, o campo elétrico pode ser
determinado a partir de E=-To. A equacao de diferengas
finitas envolvendo ¢ potencial ¢ e as densidades €& obtida
usando-se a lei de Gauss, de maneira a conservar o fluxo
elétrico.

Considerando apenas variag¢des em /', e aplicando a
lei de Gauss a superficie cilindrica /+1/2, obtém-se que
(Birdsall e Langdon, 1985)



Q; Foo*r, (3.24)

2nr,—,],2ArE,,,,2—211:‘,_,,?_&1"5,_”2=h—, onde r, ;.= - e ;j>0.
€p 2
. Qo . (3.25)
2HF”2AFkU2—2nrOArEO=E——, J=0 e
€o
One . .. (3.26)
ZIE N AT E e = 210 e 28T Eyeoiy2 = j=NC.

heg

Para obter a equacao que rege ¢ potencial, usa-se

E=-7¢ em forma de diferencas finitas,

b ; (3.27)

EI+1/2:_/_\——'
r}+]f2

onde Ar,.,,,=(l;.1,2=7;-1,2) e define-se a densidade de carga

por

, =& (3.28)
/ I‘/I'
onde V,=nh(Ar?); e
(Ar?), = (ré ,-ri @A =2r,(Ar?, j>0. (3.29)

(AF2) e =(rs,—r(Ar)? = (ro+0,25)(Ar)*, j=0. e  (3.30)
(AFZ)NC=(Fiyc—ri,c_l,2)(Af)2=(FNC—O,ZS)(AF)Z, J=NC. (3.31)

Usando (3.27)-(3.31) em (3.24)=-(3.25) obtém-se a equagaoc em
forma de diferencas finitas para o potencial
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—rjArzpf (3.32)

(rj—0,5)¢j%-—2r1¢j+(r,+0.5)¢l+1=———————-. ;>0 e
0
Fro+0,20)Arpy/2+ry4, 3.33
¢0—dn==Ar( 0 ) Po 0 ( )
(ro+0.5)¢
Para obter a equag¢ao (3.33), usou-se (3.2) em (3.25). Esta

equagdo representa umas das condigdes de contorno; a outra é
obtida fazendo ¢,.=0, o que define um potencial de referéncia.
A altura do cilindro, /i, gue aparece nas equacgodes & usada no
modelo computacional para determinar a carga por unidade de
comprimento e também para determinar a relagdoc entre o numero
real de particulas e o numerc de particulas a ser usado na
simulacgdo. De fato, cada particula na simulagdo pode
representar um grande numero de particulas reals
("super-particula"). Para a solucac da equacdo do potencial

os cilindros sao considerados infinitos.

Para obter a equacdo de diferenc¢as finitas para o
potencial em coordenadas esféricas, o procedimento é analogo.

Aplicando a lei de Gauss & superficie esféerica j+1/7 obtém-se

Q; , (3.34)
4]1’"?*1/2(&’")25,41/2_‘knrf—lfz(AF)ZEj-uz = E_] ;>0

-0

3.35
4nr?/2(Ar)ZEI,2—4]1F§(Ar)2ED= %’ j=0 e ( )

0

4nr12\rc(5r)zENc— 4T[r2NC—1/2(&r)ZENC—1/2 = ., j=NC.

236 -



Neste caso o volume de cada célula é V,=§H(Ar3)ﬂ onde

(Ar?), = (Fiya= i) (Ar) = (3ri+0.25)(Ar)°, >0, (3.37)
(Ar) e =(rl,—ryar)y’, j=0 e (3.38)

(A2 e = (Fue = Taco12) (Br)? L = NC . (3.39)

Usando (3.37)-(3.39) e (3.27) em (3.34)-(3.36) obtém-se a

equacdo de diferengas finitas de trés pontos para o potencial

em coordenadas esféricas

Arip. A (3.40)
rf—lfz‘bf—l_(ril/2+rf—lf2)¢j+rf4112¢,'»l=_(r?4|/2_r13'-112) e - i>0, e
0
(ri,a-rArp,/3+rgo, , (3.41)
By -, = Ar . j=0.

>
My, o€

Novamente, para obter a Equacac (3.41) usou-se (3.2) em (3.38)
gque Jjuntamente com <¢,.=0 sdo as condigdes de contorno
necessarias para resolver a equa¢do para o potencial. As
equagdes (3.32)-(3.33) e (3.40)-(3.41) sao equivalentes a
equacdo de Poisson em forma de diferengas finitas em
coordenadas cilindricas e esféricas respectivamente, com as
correspondentes condigdées de contorno. Estas equagdes podem

ser escritas na seguinte forma matricial



Unc-2 bYyc-z Cnc-z \
Ane-1 Owe-s
CILINDRICA
a,=r;-0,0
b, =-2r,
c;=r,;+0,5
p,
dj=—f”jL\.f2-"l- d,,‘:_(r?n/z*
Eg

(ro+0,29)Arp/2+ry0,
-

d,=A
0 (ro+0,5)€,

dy=A

b

NC-2

(I)NC—I

b=

i

ESFERICA

_ .2
A, =0 iz

2 2

_(rj‘fl/2+r/-ﬁl/2)

2
Ci=0 12

f?wl,zmr";e’ j>0

o]

(F?,z—rg)Arpo/3+rg(}a
r

bpo=1 e ¢cy,=-1 para ambas.

2
Fis2€0

A equagdo acima envolve uma matriz tridiagonal e consequen-

temente pode ser resolvida com relativa facilidade (veja por

exemplo Press et al., 1988). Esta ndao e ainda a equagao

matricial que é resolvida em PDC1 ou PDS1l.

A estas equacgodes

para o potencial & necessario acrescentar as equag¢des que

incluem o circuito externo, que por sua vez dependem do

potencial nos eletrodes.



3.5 - INCLUSAQ DAS EQUACOES PARA O CIRCUITO EXTERNO.

Uma vez que o0s eletrodos podem ser acoplados a um
circuito externo, deve-se incluir a equagac para o mesmo,

dada por

LO+ RO+ 2=V (D)= bg+ 2

onde [,R.C,e() sdo os pardmetros usuais de um circuito e IV ({)

& o potencial aplicado. A relagao entre o plasma e o circuito

€ dada por

fl(IAUCl=QCOnU+AQ . (3.43)

onde Q. € devida a corrente de convecgdo (particulas) e A(Q

é devida &4 corrente no circuito externo.

Existem quatro maneiras diferentes de resolver o
circuito em PDP1l, PDCl e PDS1 (Verboncoeur et al, 1990a), que

serao descritas a seguir.

1- Caso geral: voltagem aplicada e um circuito RA/.C externo.
Neste caso a equagao geral do circuito, Equagao (3.42),

é usada para avangar no tempo a carga no capacitor (.

2= Circuito aberto.
Quando C —» 0 os potenciais sobre os contornos do plasma
sao flutuantes. Neste caso ndo & necessario resolver
o circuito externo, ja gue nao existe corrente fluindo

através do circuito. A carga superficial sobre os



eletrodos é ainda levada em conta na determinag¢do do
potencial, mas os eletrodos ndo podem trocar cargas Vvia

circuitoc externo.

Curte circuito.

Quando R=1=0e C =, diz-se que o circuito externo esta

em curto. Neste casco a Egquacgao (3.42) torna-se
simplesmente ¢,-¢ =1 {¢). Esta solucgao & usada gquando
(CIn{r,/r))/(2neh)> 10° en PDC1 e quando

(C(ro—ra))/(dnr,rye,)>10° em PDS1.

Fonte de corrente.
Neste caso supde-se que uma fonte ideal de corrente induz
uma corrente especifica /=/(¢), independente dos outros

pardmetros do circuito.

No caso geral, obtém-se a equagdo de diferengas

finitas para a Equacao (3.42) usando a representagao retroativa
de segunda ordem de Euler para a primeira derivada de Q com

relacao ao tempo como seque,

Q.t_3Qt_4Q!—A£+QI—QA! (3.44)
20t '

e a segunda derivada & dada por

‘_ 301 _ 4Qt—Ar+Q‘t~2At
20t (3.45)

9Qe_24Qr—m+ 22@!‘2&!_8Q£-3A£ +Q£—4A£
i 4AL3

o

L]
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onde a ultima equacgdo foi obtida aplicando-se (3.44) a primeira

derivada de Q.

A Equacgao (3.43) representa a conservagio de cargas

e pode ser escrita da sequinte maneira,

! L = 1 Y
O_t — OJ-A{ - Qcorzu Q Q - (3.46)

23 a /_ia

A equacac 3.46 deve ser usada para substituir o) em d, que

aparece na equagdo matricial mostrada anteriormente. A carga
sobre o capacitor ndo é conhecida no instante de tempo ¢, mas
pode ser escrita em fungdo da carga em instantes de tempo

anteriores

{

V) -%-K (3.47)

)

o

onde
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K —- ath-J_\t -+ QZQI—2&t+ QSQI—BE\I + Q4Qt—4ﬁf ‘

W 9L BRI
O 4Ar? 2A1 CF

o -6t o2&
: AP TALS
11 L 1 R

[0 4
22 A2 2AL

L
aa--zﬁ,e
ael L

YN

(3.48)

Uma vez que Q' depende de ¢, torna-se necessario rearranjar

a equacdo matricial, de modo que $; ndo apare¢a na matriz do
lado esdquerdo. Apds um pouco de algébra obtém-se uma nova
equagdo matricial que inclui o circuito externo e tem a mesma
forma anterior, mas com valores de by e domodificados. Estes

novos valores sdo, para geometria cilindrica,

roAr
by=1+
A ra+0,8)eq,
ar ( t t- At "o V;xt_K r—mw)
dy= ————r—— +0,25)A / o} J A+ — —
° (r0+0.5)e\0h I R Ay A g ¢ J/

e para geometria esférica,



riir

b. =]+ —
’ r%/Zﬁ[aan
ar ' - refv(ty-K N
do=— ((f‘?fz-r‘é)Arpé/S*Lrﬁ(O‘ Mg Aty .O[_(_)_‘Q‘ B J
ri/ze‘\ /-!C( CLO /.

Esta equagdo matricial é resolvida em PDC1l e PDS1 a cada passo
no tempo a fim de se obter a variacgao espacial do potencial
e, consistentemente, resolver a equacgao geral do circuito.
A matriz é resolvida usando um algoritmo otimizado (Press et
al., 1988).

Uma vez gue se conhece o potencial nos pontos da
grade, o campo elétrico, que € usado para avangar as particulas,
€¢ obtido usando a equagao E=-TY¢ na forma de diferencgas

finitas

b ., D, 3.49
E,=ﬁ( !éA ’l), j=1.2,...,NC-1. ( :
r

0 valor do campo elétrico nos contornos €& definido
separadamente, de acordo com as condig¢des de contorno. Este

é dado por

] 1 (Po-P)) Arpo (3.50)
to:_o(ruz AF _(r0+0925)?a ’
1 (Prc-1~ Puc) ArPwe (3.51)
Exvc:rNC(rNc—uz Ar +(r;vc"0*25)760

para geometria cilindrica, e por
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F =i r2 (cbo—d)l)_(rg 7[_3)&~_FE)_0 (3-52)
o] rg 172 _\I‘ 172 8} 3 E:O .
1 : (Pre-1 = Pue) Arp (3.53)
Fre o Phena T e e T

para geometria esferica,

Sabendo-se os valores dos campos elétricos, é possivel avancgar

a posicdo das particulas, como descrito anteriormente.



CAPITULO 4

MODELO COMPUTACIONAL DE COLISOES PARA DESCARGAS ELETRICAS

4.1 - INTRODUCAQ

Como fol dito anteriormente, descargas elétricas
de radio-frequéncia (RF) vém sendo largamente utilizadas para
processamento de materiais, dentro da industria eletrénica,
nos ultimos anos. Alguns parametros tipices para estas
descargas sao: pressdo p=10-300mTorr, w/21~=13.56MHz,
voltagem aplicada UV, =50-10001, e espagamento entre os
eletrodos {=3-10cm (Lieberman, 1989). Infelizmente, as
descargas elétricas constituem um meio extremamente complexo
e um modelo que inclua todos os fendmenos presentes esta longe
de ser alcangado. A producgdo e a manutengac de um plasma sao
dois processos distintos unidos por alguns processos basicos:
ionizagao e recombinagao, transporte de plasma e interacao
plasma-superficie; estes processos, por sua vez, estdo

interligados, de tal maneira que um alimenta o outro.

Para ter um ideéia inicial do principio de fun-
cionamento de uma descarga elétrica (veja por exemplo
Chapman, 1980 e Manos e Flamm, 1989 entre outros) considere-se
um tubo de vidro, dentro do qual se fez vacuo, com duas placas
metdlicas internas separadas por uma distancia (. 0 campo
elétrico entre as placas € aproximadamente uniforme, exceto
nas regides proéximas as placas. Preencha-se a camara com um
gas a baixa pressao. Suponha-se que uma particula carregada,
por exemplo um elétron, possa ser liberada préximo ao eletrodo

negativamente carregado (catodo), nao sendo muito importante
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neste ponto que tipo de mecanismo gera o elétron. 0 elétron
encontra-se agora sob a acdao de um campo eletricc e comeca a
ser acelerado em diregdo ao eletrodo positivamente carregado
(anodo) . Se a pressdo do gas & suficientemente baixa, o
elétron ndo sofrerad colisdes, atingira o anodo, e possivel-
mente, dependendo de sua energia, gerara um elétron secundario.
Entretanto, se este elétron é gerado muito proximo ao anodo,
ele simplesmente retornard aoc mesmo, sendo absorvido e nao

havera cargas livres dentro do experimento.

Suponha-se agora que a pressao € suficientemente
alta para que o elétron colida com os atomos neutros em seu
caminho. Se o campo elétrico e baixo, o eletron ndao ganhara
energia suficiente para icnizar os atdémos neutros e seu
movimento simplesmente sofrerda uma deriva, determinada pela
sua mobilidade. O©Ou ainda se o gas neutro & suficientemente
eletronegativo, o elétron sera capturado. Estes ions negativos

terac uma mobilidade sensivelmente mais baixa.

O proximo passo & considerar que o campo elétrico
é grande ¢ bastante para que o elétron adgquira energia
suficiente, entre uma colisdo e outra, para ionizar o gas por
impacto. Neste caso um par de ions (negativo e positivo) é&
criado. O ion positivo sera atraido para o catodo, enquanto
o elétron (ou ion negativo) sera atraido para o anodo. Elétrons

secunddrios podem entdoc ser emitidos por ambos os eletrodos.

Quando um gas altamente ionizado, isto é, um plasma,

é colocado entre os eletrodos, o campo eléetrico entre as

46 -



placas se altera drasticamente. Uma bainha de plasma existe
proxima ao catodo que acelera os ions positivos em direcdo

ao catodo e os elétrons secundarios em direcdc ao plasma.

Até este ponto considerou-se que o campo elétrico
entre as placas é constante no tempo, © que caracteriza uma
descarga elétrica continua. Suponha-se agora gque um potencial
da forma lVg:sinwt é aplicado entre os eletrodos internos. O
regime de trabalho da descarga dependera da frequéncia angular
ToR Se esta é variada continuamente comecando por zero,
primeiro observa-se um regime para © qual a descarga se
compeorta como uma descarga continua, mas que reverte a posigao
do catodo e anodo a cada melio periodo. Quando se aumenta a
frequéncia, o sistema passa gradualmente para uma situacao
em que as particulas carregadas nao mais se movem de um
eletrodo a outro, uma vez gue seu percurso no campo elétrico
é menor que a distancia entre os eletrodos. A idéia de anodo
e catodo ndo mais existe e a maioria dos elétrons oscila entre
um eletrodo e outro sem ser absorvida e a descarga € sustentada
cunmulativamente pelos elétrons que adquirem energia cinética
necessdria para ionizagdo, entre colisdes sucessivas com 0S
atomos neutros. A amplitude do campo elétrico alternante no
plasma & o pardmetro que determina a temperatura do plasma
de tal maneira que lonizagao (produgdo) e perdas devido a
recombinagao no plasma e perdas para as paredes que limitam
o plasma sdoc mantidas em equilibrio. A freqgiiéncia com que
as colisdes ocorrem depende da pressdo e densidade presentes.
Desprezando © efeito da gravidade e dos campos elétricos
pode-se considerar que o movimento das particulas entre uma
colisdo e outra é uma reta. A distdncia gque uma particula

percorre entre uma colisdo e outra é chamada de caminho livre
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e este conceito foi introduzido pela primeira vez por Rudolf
Clausius, na Alemanha, no final do século 19 (Nasser, 1971).
E claro que o caminho livre é uma gquantidade aleatdéria cujo
valor médio, chamado caminho livre médic (A) é a quantidade

significativa e depende da concentragaoc do gas.

O plasma contido pelos eletrodos contem elétrons,
varios tipos de ions, Atomos e moléculas neutras e fétons.
Em principio deveriamos considerar colisdes entre todas as
possiveis combinagdes de pares. Felizmente algumas colisdes
sdoc mais importantes do gue outras, dependendo do regime de
interesse, e ndo € necessario incluir todas as colisdes
possiveis. Colisdes envolvendo elétrons sdc dominantes na
determinacao do comportamento macroscopico do plasma enquanto
que colisdes envolvendo 1ions e particulas neutras sao
importantes na determinacao da fungdo de distribuigdo de

energia das particulas envolvidas.

Incluir colisdes em cédigos computacionais usando
muitas particulas é algo relativamente recente. Métodos de
Monte Carlo tém sido utilizados em simulagdes para avalanches
de elétrons (por ex. Den Hartog et al., 1988}, Em muitos
esquemas de Monte Carlo, o tempo (ou a distancia) entre as
colisdes para cada particula é calculado a partir de um numero
aleatdério. Esta técnica, entretanto, ndo é compativel com o
método de simulagdo de particulas em célula (PIC), uma vez
que as trajetdérias das particulas sao integradas simulta-
neamente no tempo. Assim, a probabilidade de ceolisao, numa
simulagdo PIC, & calculada baseada na disténcia percorrida
pela particula num determinado intervalo de tempo (v,AY),

onde v, € a velocidade da m—-ésima particula. A combinacgdo
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de simulagdc PIC com método de Monte Carlo para colisdes,
chamada de método PIC-MC, vem sendo utilizada com sucesso
para simular descargas elétricas simétricas (p.ex., Morey,

1986; Vender e Boswell, 1988; Surendra et al., 1990).

Dentro do regime de interesse para descargas
elétricas de RF, alguns processos de ceolisdes sao
indispensaveis: colisdes elasticas, de excitagdo e ionizacéao
entre elétrons e particulas neutras e colisdes de espalhamento
e troca de carga para ions e particulas neutras. Estes sao
os processcos implementados nos cdédigos PDP1, PDC1 e PDS1
(Morey et al., 1990b; Alves et al., 1989b). Embora a simulagao
considere apenas variagdes em uma direcédo (xour), os processos
de colisao tém um carater tridimensional, no sentido em que
se leva em conta as trés componentes da velocidade. O modelo
inclui sec¢des de choque de laboratdrio, segdes de choque
diferenciais angulares e segdes de choque diferenciais em
energia para ionizag¢do a fim de determinar a particao de
energia entre o elétron espalhado e o par ion-elétron que é
criado. Supde-se que o gas neutro tem densidade constante e
uniforme no espago. Considera-se que © gas neutro esta a
temperatura ambiente (=0.026elV) e & regido pela lei dos gases

perfeitos

p=n,KyT,, (4.1)

onde n, € a densidade do gds, K € a constante de Boltzman,

D é a pressao e 7, é a temperatura do gas em graus Kelvin.

Di-se como pardmetros de entrada pe 7,, e usa-se a equagdo
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(4.1) para se obter a densidade do gas neutro gue por sua vez
é utilizada para determinar a probabilidade de haver ou ndo

colisdo, como ficara claro a sequir.
4.2 - COLISOES ENTRE ELETRONS_E PARTICULAS NEUTRAS

Quando uma particula de massa m (eletron, ion ou
dtome neutro) esta se movendo com uma velocidade © e colide
com um atomo de massa M, a energia cinética das particulas
envolvidas se altera. Se ndo existe excitagdo ou ionizagao,
a colisdao é chamada de colisao eldastica. A colisdao é dita
ineldstica se o &tomo torna-se excitado ou ionizado por adquirir
energia da particula incidente. De uma maneira geral pode-se
dizer que uma colisdo & inelastica gquando existe converséao
de energia cinética em potencial ou vice-versa. As leis de
conservacdo de energia e momentum podem ser aplicadas para
encontrar a energia e velocidade das particulas apés a colisao
se as condig¢des antes da colisdo sao conhecidas. Quando um
elétron se move num campo elétrico, colisdes eldsticas tém o
efeito de tornar o movimento na diregdo do campo preferencial.
0 atomo envolvido na colisdo praticamente nao €& afetado.
Colisdes de ionizagdo tém o efeito de "suslentar” a descarga.
Neste tipo de colisdac, um elétron primdric remove um elétron
de um aAtomo produzindo um ion positivo e dois elétrons, que
por sua vez podem ser acelerados pelo campo elétrico até terem
energia suficiente para também produzirem ionizag¢do. Este
processo de multiplicacao mantem a descarga. Durante uma
colisdo de excitagao a energia envolvida ndo € suficiente
para remover um elétron do atomo, mas € suficiente para fazé-lo

passar a um nivel mais alto de energia, através da absorgao
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de energia. Neste processo de colisao o elétron primario
perde energia cinética em valor igual ao do potencial de

excitacdo e pode também sofrer deflexéo.

Durante a simulagdo, a energia cinética do m=ésimo

elétron é dada pela equacao

l ] 2 2 v (4.2)
2 ! ! 2 .
L= =mu, = —mer, tu, YUl
2 2 v m "/

em PDC1 e em PDS1 v. € substituida por v, . A probabilidade,

P

particula neutra e dada por (Nasser, 1971)

me, de que o rrésimo elétron tenha uma colisdao com uma

S0 (E  Yu Al 4.3
P o=1-¢ "7 , (4.3)

liL3
onde 0; € a secgao de choque total dada por

0, (EY=0,(E)+0, (E)+0,,(F), (4.4)

gue € a soma das segdes de choque para colisdes elasticas,

O,, colisces de excitagéo, 0,, € colisdes de ionizagao , U,,.

Uma colisdo ocorre se um numero aleatdrio R
(Re[0,1]), menor do que P, é gerado. Um outro numéro aleatodrio
é entdo gerado para determinar que tipo de colisao ocorre,

baseado nos seguintes critérios:
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<051(E)

se acolisdoseraelastica;

TaL(E)
Oa(E) (0 (£)+0,(£)) . L
se < R £ .seradeexcitacgoe
or(£) or(E)
O (EY+0,.(F
se (el £) (£)) < R % P_, seradeionizacao.

ar(£) "

Numa c¢olisaoc elastica entre elétron e particula
neutra, o elétron incidente é apenas espalhado, mantendo sua
energia. Numa colisdao de excitagac, a energia doc elétron

espalhado é& dada por

Eespalhado = Emcidenre - Eexcitagdo ' (4 ' 5)

Apds uma colisdo de ionizagdo, a equagao de balango

da energia é dada por

Ecspa!hado + Eecrlado - Elcrtado = Eemcidnnte + Eneu!ra - E!omzacdo ’ (4 ) 6)

A energia do elétron espalhadeo é obtida usando a
secdo de choque diferencial de ionizagac na seguinte forma
{(a partir de uma forma simplificada da segao de choque usada
por Peterson e Allen (1972))

Eincideme + Eneulra - Ewm‘:acc"fo \\ (4 “ 7)
2B(E) )

E

es palhkado

=B(£)tan(Rtan”(
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onde R é um numero aleatdrio, jd definido anteriormente e
B(£) é suposto ser 10 eV neste caso (Surendra et al., 1990).

A energia do elétron criadeo & calculada por

m, (4.8)
Eecrmdo = m,+m, ( Eincidenle + Eneu!ra - Eionizacﬁo - Eespaihudo) '

Finalmente, a energia do ion criado pode ser obtida
a partir da equagac do balango de energia (4.6). Uma vez (ue

a energia das particulas e determinada, as novas componentes

da velocidade podem ser determinadas usando a seguinte segao

de choque diferencial de colisdc (Den Hartog et al., 1988)
2+E-—2(1+E)R (4.9)
cosx = A )

onde X € o angulec entre as velocidades de incidéncia e de
espalhadamento, £ €& a energia da particula espalhada, e Kk é
um numero aleatdric tal que Re[0,1]. A Figura 4.1 mostra a
geometria das velocidades incidente (v) e espalhada (v'),
o angulo entre elas ( x) e 0 sistema de referéncia usado para
obter as componentes da velocidade apds a colisaoc. O angulo

® € escolhido aleatoriamente, tal que ¢€{0,2n]
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v, =|uv" (0,cosx-0.sinxcosd— 0, 0,5inysing)
vy = v | (ecosx + (6203 sinxsing)
Uz'=IUW(Ozcosx-kOrsnlxcos¢-00025H1xsin¢)

a=Ccosy
b=sinyxcos¢
c=sinxsinod

Fig. 4.1 - Sistema de referéncia para o calculo das velo-

cidades das particulas apds colisao.

4,3 ~ COLISOES ENTRE IONS E PARTICULAS NEUTRAS

Assim como elétrons podem colidir com particulas
neutras, ions e particulas neutras podem colidir entre si
elastica ou inelasticamente por troca de cargas ou ionizagdo.
Existem dois tipos de troca de cargas. O primeiro € chamado

de transférencia (ou troca) ressonante simétrica de carga ,



e é a troca de cargas entre um ion atémico e o seu parente
neutro. A reacgdo pode ser esquematizada da seguinte maneira:
A+A" =2 A"+ A. 0 segundo ocorre entre ions moleculares e
gases moleculares. Neste caso a troca de cargas ocorre entre
sistemas diferentes, exemplificada com a seguinte reacao
B "+ - B+(C" e é& chamada de transférencia assimétrica de carga.
Embora transferéncia simétrica de cargas seja apenas um
processo de troca de momentum na regiao de luminescéncia, que
tem campo elétrico praticamente nulo, esta torna-se importante
na regidoc da bainha de plasma por alterar a distribuicdo de
energia de ions e particulas neutras. Uma vez gue o segundo
processo € menos eficiente (Chapman, 1980, pag.39), apenas o
primeiro tipo de troca de cargas fol introduzido no modelo
computacional. As leis de conservagdo de energia e momentum
sdo aplicadas para determinar as velocidades das particulas
apos a colisdo a partir das condig¢des antes da colisao. No
modelo computacional consideram-se dois tipos possiveis de
colisées entre 1ions e particulas neutras: espalhamento

(elastica) e troca de cargas.

Na simulacao, a energia cinética do r-ésimo ion &

dada por

(4.10)

e B2

Em PDC1 e em PDS1 v, € substituida por v, .

A probabilidade F£,, de que o nm+ésimo ion sofra uma

colisdo com uma particula neutra € dada por
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“n, 0y (Ep)un At (4.11)

onde 0 € a segao de choque total dada pela soma das segdes

de choque para troca de carga e espalhamentc (colisdes

elasticas), ou seja,
o,=0,(£)+a0, (E). (4.12)

Novamente uma c¢olisdo ocorre gquande um numero
aleatério R (Re[0,1]) &€ menor que F,. Umn outro numero aleatdrio
é gerado para determinar que tipo de colisdo ocorre, baseado

no seguinte critério:

UQI(E) — . . .
se —_—, acolisdoseraelasticae
or(£)
UQI(E) -
se —— < R £ F_, seradetrocadecarga.
or(L)

Supbde-se que as colisdes elasticas entre ions e
particulas neutras sdo isotroépicas, isto é, nao existe uma
dire¢ao preferencial de espalhamento e gque ions e particulas
neutras tém massas iguais. Com estas suposigdes a energia do

ion espalhado é dada por

_ 2
[espafhczdo o [éncidente cas X

onde ¥ € o angulo entre as velocidades do ion incidente e do

ion espalhado, e x€[0,n], conforme mostra a Figura 4.1.
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No caso de uma colisao entre ion e particula neutra
do tipo transferéncia de carga, uma particula neutra é
escolhida aleatoriamente e ¢ ionizada. Supde-se para a
particula neutra uma distribuigdo Gaussiana das velocidades
e uma dada temperatura. Apds calcular-se a energia do ion,
uma diregao aleatoria e escolhida de maneira a determinar as

novas compcnentes da velocidade.

4.4 - MODELOS UTILIZADOS PARA AS SECOES DE CHOQUE

O conceito de secgédo de chogque de ccolisao € usado
neste modelo para determinar a probabilidade de ocorrer uma
colisdao ou nao, As segdes de choque usadas no codigo
computacional sdo obtidas através de um ajuste para os dados

obtidos experimentalmente (por ex. Brown, 1967).

A forma geral das sec¢des de choque para todos os
processos de colisdes entre elétrons e particulas neutras é

mostrada na Figura 4.2 e uma expressdoc genérica ¢ dada por

o(E£)=0 parafk <£Et,, (4.13)
o(E)xE paraE < E<E, (4.14)
0(F)=0,., paraf <fE<E,e (4.15)
| 4.16

o(Eye BE) Lk <k (4-16)

£
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onde £, € a energia minima necessaria para que o processo de

colisdo ocorra, £, £, ¢ [F; sdo fornecidos como parametros

de entrada e dependem do gas que se deseja simular.

max

T
——

A o e

PR I

S~

0 e

m
[Mp—-

Fig. 4.2 - Forma geral das segdes de choque para colisdes
entre elétrons e particulas neutras em funcdo da

energia £ das particulas incidentes.

Supde-se que as segdes de choque para colisdes
entre ions e particulas neutras € da forma 0=CL+D/JE, como
mostrado na Figura 4.3, onde ¢ e b sdo determinados a partir
de um ajuste para os dados experimentais. Este ajuste empirico
parece modelar bem as segdes de chogque experimentais para

hélioc, argénio e nednio.
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Fig. 4.3 - Forma geral das segdes de choque para colisdes
entre ions e particulas neutras em fungao da raiz

quadrada da energia £ das particulas incidentes.
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CAPITULO 5

APLICACAO DOS cODIGOS PDC1 E PDS1 AO ESTUDO DE DESCARGAS
ELETRICAS ASSIMETRICAS

5.1 - INTRODUCAD

Descargas elétricas capacitivas tém sido largamente
usadas nos ultimos anos para o processamento de materiais na
industria eletrédnica. As descargas sao geralmente
assimétricas, ou seja, o eletrodo ao qual se aplica um
potencial, Vs, gue varia no tempo com uma frequéncia dentro
do intervalo de radio-frequéncia, e o eletrodo aterrado tém
areas diferentes, A, e A, respectivamente, com A, tipicamente
menor que A,. Quando o sistema se torna assimétrico, Vs
torna-se também assimétrico, como se pode ver na Figura 5.1.
Esta assimetria determina a magnitude da voltagem V', (a energia
de bombardeamento do ion) no eletrodo ac qual se aplica o
potencial, a qual € um parametro critico para o processamento
de materiais. A voltagem V', € a diferenca entre os valores
médios num periodo de RF do potencial no eletrodeo carregado
("powered") e do potencial no plasma, I¥,. Esta diferenca no

eletrodo aterrado é designada por /..
Um modelo simples, supondo uma descarga onde os

ions sdo ndo colisionais, leva a sequinte relagao entre as

razoes de voltagem e as areas dos eletrodos (Chapman, 1980)
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(a) (b)

Fig., 5.1 - Voltagens, Vi e V,, numa descarga elétrica RF:

(a) Sistema simétrico, (b) Sistema assimétrico.
4
VIV, = (A A" (5.1)

Medidas experimentais, no entanto, indicam uma depéndencia
muito mais suave entre lV,/l”, e a razao entre as areas (Horwitz,
1983; Kohler et al., 1985).

Nos ultimos anos, alguns modelos analiticos tém
sido desenvolvidos para determinar a razao entre as voltagens
através das bainhas, ',/l/,, em fungdao da razao entre as areas
dos eletrodos. Pointu (1987) desenvolveu um modelo baseado

em teoria de sondas que inclui o potencial flutuante e obteve
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resultados que estdo de acordo com alguns resultados expe-
rimentais. Neste modelo supde-se gue os ions sao nao
colisionais na regido das bainhas e que as densidades de

corrente dos ions sao iguais nos dois eletrodos.

Uma vez que no intervalo de pressdo de interesse,
p=10-300 mTorr, o caminho livre médio para colisdes entre
ions e particulas neutras, A, pode ser pequenc comparado com
as dimensdes da bainha, estas colisdes devem ser incluidas
nos meodelos. Lieberman desenvolveu dois modelos uni-
dimensionais para descargas elétricas assimétricas: o primeiro
deles usa cascas esféricas concéntricas como eletrodos
{Lieberman, 1989) e o outro considera diferentes arranjos
envolvendo cilindros finitos (Lieberman e Savas, 1990),
baseados em arranjos experimentais. Estes modelos incorporam
varias suposicgdes a respeito dos processos fisicos na bainha
e na regido de luminescéncia e produzem resultados gque estéao

de acordo com alguns resultados experimentais.

Neste capitulo sao apresentados os resultados scbre
a dependéncia da razdo entre as voltagens através das bainhas,
Va./Vy, com relagao a razao entre as areas dos eletrodos,
obtidos com os codigos PDCl e PDS1 descritos nos capitulos
anteriores. Estes resultados sao também comparados com um
modelo analitico desenvolvido, que inclui a hipotese de
ionizagdo localizada, observada na maioria das simulagodes
(Alves et al., 1990).
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5.2 - MODELO ANALITICO

Nos modelos citados anteriormente, supde-se que a
maior parte da diferenga de voltagem aparece entre regides
ténues proximas aos eletrodos, denominadas bainhas, com
espessuras S, € s,. Esta suposigdo é valida para descargas
ditas capacitivas, ou seja, as bainhas sdo primariamente
capacitivas, devido & carga espacial dos ions nas bainhas e
a carga superficial negativa que se acumula has paredes
adjacentes. 0 capacitor externo, (C;, em geral, tem uma
impedidncia que é desprezivel no 1intervalo da frequéncia

acionadora, quando comparada com a impedincia das bainhas.

Supde-se ainda que entre as bainhas existe um plasma
térmico com temperatura 7, uniforme (ou a regido de lumi-
nescéncia), com uma espessura 2SS, gue serve para manter a
descarga através da produgdo de ions, que contrabalanga a
perda de particulas para os eletrodos. Estes processos de
producgdo e perdas determinam o perfil de densidade do plasma,
e em particular, as densidades n,, e n,, na regido das bainhas,
que ndo sao iguals como muitas vezes se supde. Estas
densidades, por sua vez, determinam a espessura das bainhas

e as voltagens V, e V.

A separacdo entre bainhas e a regido de lumi-
nescéncia é de algum modo arbitraria. Ocritério mais comumente
usado é o critério da velocidade de Bohm, u>u, (Bittencourt,
1986), onde u={(e7,/M)'"? é a velocidade de Bohm (ou velocidade
acustico iodnica), e/M é a razao carga-massa para o ilon, e
T, é dado em eV. A posic¢cdo da bainha & assim a superficie

proxima as paredes onde u=u,. Este & um diagndstico que nao



se obtém computacionalmente. A posigdo da bainha, Foaqeyr €
obtida a partir da variacaoc espacial e temporal do potencial,
como mostra a Figura 5.2. Considera-se a posicdao da bainha
aquela onde o potencial passa a ser aproximadamente constante
no espaco. Esta definicdo baseia-se no fato de que a regiao
de luminescéncia nao pode suportar uma diferenca de potencial
maior do que algumas vezes a temperatura do plasma, 7, devido

a sua alta condutividade.

A relacdo entre a amplitude da voltagem de RF, Vg,

e a diferenca de voltagem de CC, [,, naoc é simples (Godyac,
1986). Se a voltagem através da balnha € da forma
V=Ve+lVysinwl, e os elétrons tém uma distribuicidc maxweliana
de velocidades (Keller e Pennebaker, 1979), pode-se escrever

(Garscadden e Emeleus, 1962)

. . T, (5.2)
Va=ToIn(lo(Vo/T D)+ 55 In(M/21m) .

onde [/, € a funcdo modificada de Bessel. Usando-se o fato de

que Va®)2>Te, pode-se obter a seguinte relacgao (Lieberman e
Savas, 1990)

I7rz(ea]= Va[b}_vfa(b) (5.3)

onde

~3

{ MT, \ (5.4)

V 1 P
VAt ml gy /

N

faib)

i



&€ o potencial flutuante (ou potencial do plasma). A Figura
5.2 mostra a variagao tipica do potencial em fungao da posicao
durante um cicloc de RF, para eletrodos infinitos cilindricos
e mostra como as definigdes usadas neste trabalho sdo obtidas

a partir dos resultados computacionais.

200 7 /. |
| T
l — - — &
s T — 2\
P 4 S
Viy *
(E,Vmcx)o :
L‘i "se i Msb
—550 ! , |
0.0% r(m) 025

Fig. 5.2 - Variagao tipica do potencial em fungao da posigaoc
durante um periocde de RF para uma descarga
assimétrica.

- Este resultado, em particular, fol obtido com
PDC1, usando argdnio como gas neutro de fundo a
uma pressac de 30 mTorr e A,/A.,=5. A Figura
ilustra como os valores de V' ra (o) e
V acey = ((l/max)a(b)~ V jay) /2 sao obtidos a partir das
simulacgdes.
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Os potenciais (V L..) sdo obtidos tendo como

al(h)

referéncia o potencial de plasma, (Vmadaw) = Paw) P, como
mostra a Figura 5.2. &, é o potencial no eletrodc interno
no instante 31,./41 e ®, € o potencial no eletrodo externo no
instante T;:/4 supondo-se que a voltagem de RF aplicada é
proporcional a sinwgé, onde Ty =211/W,. O potencial flutuante
é a diferenca entre o potencial no eletrodo ¢ ou b, e o
potencial no contorno plasma-bainha, indicado na Figura 5.2
POY T .a(o)s nos instantes iguals a Tg;/4 e 3tTg/4,
respectivamente. 0Os potenciais IV, sdo finalmente obtidos

por

(Vmax)a((;.)_[/fa(b} (5.5)

|’ =
alb) >

De um modo geral, para bainhas capacitivas a altas
voltagens, pode-se supor que Vfdb)eiva elV,=V,. Neste limite
pode-se supor que a densidade de corrente de RF, ./, relaciona-se
com a voltagem de CC e a profundidade da bainha por uma escala
capacitiva dada por:

4 (5.6)

- alb)
o (x)= — .
Sawy(X)
onde Xx especifica a posicgdo na superficie do eletrodo e

supbe~se que a voltagem € independente da posigdo (Lieberman
e Savas, 1990). A corrente total de RF fluindo através do

eletrodo ao qual se aplica o potencial e dada por

lucxj J(x)d*x . (57)
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A relagao entre a densidade nm(m(iﬂ na regido que

limita o plasma e a bainha, a diferenca de voltagem de CC
entre o plasma e o eletrodo, ,(,, e a profundidade da bainha,
saw)=,rsﬂbf-rawﬂ, é determinada pela dindmica dos ions. Se
a pressdo é baixa o suficiente para que o caminho livre médio
entre ions e particulas neutras seja maior que a profundidade
da bainha, pode-se dizer que os lons sdo nao colisionais e
neste caso pode-se usar a lei de Child-Langmuir (por exemplo
Chen, 1965)

B /372 (5.8)
Mgqep) LX) <

.2 -y
Saey(x)

Lieberman (1989), supondo Jue processos de
transferéncia ressonante de cargas (veja Capitule 4) sao
predominantes com relagdo a outros processos colisionais para

os ions, obteve a sequinte relacao

3/2 (5.9)

- n(b)
Neapy(X) = iz —
Sawy(X)
Cobine (1941), supondo gque os ions tém uma
mobilidade constante, o que significa supor que o tempo médio
entre colisdes é constante (apenas colisdes elasticas séo

consideradas, ou seja, hd apenas espalhamento), obteve

V20, (5.10)

nsa(b)(;)“ 3 = -
Sa(b)(x)

A partir dos modelos de colisionalidade da bainha,

obtém-se uma expressao para 5,,; em fun¢idoc da densidade de



corrente de RF e o potencial de CC. Esta expressao é introduzida
na Equacgao 5.6. Devido & continuidade da corrente total de

RF, pode-se escrever que /,=/, e obter

v ./; no(x)d?x ’ (5:12)
N

b /o f nf(x)d?x
A

Para grandes razdes de area, o potencial através da bainha
proxima ac maior eletrodo é baixo e o potencial flutuante néo
pode ser negligenciado. Neste caso, IV, nas equagoes (5.6),
(5.9) e (5.10), devem ser substituidos por V@(M. Seguindo o

mesmo raciocinic anterior, obtém-se

Va_ 1—1/,!,/1/,,Y’ v, (5.12)
Ve \1-V,u/Va) \Vy/y

onde

Iy e Vy relacionam-se com a voltagem pice a pico V ,, aplicada

a descarga por

Vot Vo=V o+ VotV /2 (5.13)

pp

e p e g dependem do modelo utilizadco para descrever o

comportamento dos ions, conforme mostra a Tabela 1.
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Tabela 5.1

Valores numéricos de p e ¢, de acordo com o modelo de

colisdao para os ions.

Modelo para cs p g q
ions 1+~ p+g
Nao colisionais 1/2 4 8/11 (0,7273)
Espalhamento 1/3 3 9/13 (0,6923)
elastico
Troca resscnante 2/5 5/2 25/39 (0,641)
de carga

- Expoentes relacionados com os varios modelos para
a colisionalidade dos ions na bainha e com a
relagao de ordem zero entre a razao das voltagens,

(Vo/Vy),, e a razao das areas.

A maioria dos resultados obtidos por simulacao
indicam que a taxa de ionizagdo é mais alta prdxima a regido
das bainhas. Este resultado é mostrado na Figura 5.3(b) para
uma simulagdo usando eletrodos cilindricos infinitos, argénio
como gas de fundo a uma pressao de 30 mTorr., Esta ionizagdao
localizada é devida ao aquecimento dos elétrons produzido
pela oscilagdo das bainhas e ocorre quande o caminho livre
médio para ionizagdo por elétrons € menor que o comprimento
da descarga. A Figura 5.3(a) mostra o valor médio da densidade

de carga sobre um periodo de RF para os elétrons aco longe do

sistema, gn,. © numero de ionizagdes ocorrendo numa célula
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da grade espacial por intervalo de tempo & entao dada por

n,v, Vv,

ionizagdo mostrada na Figura 5.3(b).

, onde V; € o volune da célula j e Vv, € a taxa de

Esta taxa & abtida

cumulativamente, durante o tempo da simulagdo (aproximadamente

100 pericdos de RF, Tg.).

Fig.

T

a )

5 V‘Mwmmmwuwfv”ﬁx\q An

0.05 r{m)

5.3 - (a) Variagao espacial tipica do wvalor médio,

sobre um periodo de RF, da densidade de carga
eletrénica. (b) Taxa de ionizagdo, v, para uma

descarga assimétrica cilindrica (acumulada
durante toda a rodada).

- Estes resultados foram obtidos usando argdnio
como gas neutro de fundo (ions colisiocnais) a

uma pressdoc de 30 mTorr e A,/ A,=05.
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Supondo que a ionizacgao localizada nas regides das
bainhas € dominante com relagdo a ionizagdo em todo o sistema,
obtém-se que (Lieberman, 1989)

n.,, V (5.14)

a
nga V,

A Equacdo (5.14) fornece uma variagdo da densidade na bainha
em fungdo do potencial de CC. Esta expressao pode ser
introduzida na Equagao (5.11) e fornecer uma relacao de ordem
zero entre a razdo dos potenciais de CC e a razao entre as

dreas dos eletrodos dada por

e (5.15)
)-8
Ve Jo A, '

A Tabela 1 mostra também os valores do expcente na Equagao
(5.15), gqg/(l+p+qg), para os diversos modelos para os ions
na bainha.

A partir das Equagdes (5.12), (5.13) e (5.15)
obtém-se uma equagdoc para lV,, em fungdc da razao de areas,
do potencial flutuante (7T, e m/M) e do potencial picoc-a-pico
que é resolvida numericamente. Obtém-se, assim, valores de
V.,/V, em funcao de A,/ A,. Esta equacgac é resolvida para cada
uma das razdes de area utilizadas, considerando-se a tem-
peratura para obter os potenciais flutuantes a gue € obtida
a partir das simulagdées e levando-se em conta o regime
colisional dos ions através dos parametros pe ¢g. 0s resultados

obtidos encontram-se na segao seguinte.

-T2,



O valor de 7, é obtido a partir das simulacgdes,

usando a distribuigao de velocidades dos elétrons. A Figura
5.4 mostra o espagc de fase para os ions e elétrons, apos
aproximadamente 100 periodos de RF, para uma descarga elétrica
assimétrica, esférica, com razao entre as areas igual a 1,3,
tendo como gas de fundo hidrogénio, suponde ions ndo
colisionais. A partir do espago de fase para os elétrons,
supde-se que a diferenga entre a maxima ¢ a minima velocidade,
incluindo sinais, é da ordem de 3v,, onde v,=(eT./m)'"?. Unma

vez estabelecido o valor de 3v, ocbtém-se 7 ..
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Fig. 5.4 - Espaco de fase para ions e elétrons num plasma
de hidrogénio.

- Nesta simulagao os ions foram considerados nao

colisionais, numa descarga elétrica assimétrica

(esférica), com razdo entre as areas igual a 1,3.

5.3 ~ RESULTADOS OBTIDOS PARA A RAZAO ENTRE AS VOLTAGENS.

Diversas simulagdes foram feitas usando PDC1l e PDS1

para diferentes razdes de &areas, usando deois tipos de gas
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neutre de fundo (argdénio e hidrogénio) a uma pressdao de 30
mTorr, incluindo ou ndo colisdes entre ions e particulas
neutras. A razao entre as areas, definida por 4,/4,, varia
entre 1,3 e 15. 0z ralos dos eletrodos interno e externo

foram escolhidos de maneira a manter ¢ mesmo comprimento de

plasma, {, na diregdo radial, onde {=r,—-r, (20 cm) para todas
as razdes de area. A escolha do valor de [ baseia-se en
experimentos e em resultados prévios de simulacgio. 0

comprimento do sistema deve ser o de alguns caminhos livre
médios para colisdes entre elétrons e particulas neutras, de
modo a sustentar a descarga. A capacitancia externa foi
escolhida de tal maneira a ter uma impedancia, & frequéncia
acionadora de RF, desprezivel quando comparada & capacitdncia

de vacuo da descarga.

Para a simulag¢do usou-se um potencial aplicado de
500 V, uma frequéncia de RF igual a 1X10’ Hertz e uma presséao
de 30 mTorr. Como foi dite anteriormente, a pressao e a
temperatura do gas neutrc sio usadas para determinar sua
densidade, que por sua vez ¢é usada para determinar a
probabilidade que uma particula sofra colisdo. Considera-se
que a densidade das particulas neutras é uniforme no espago
e constante no tempo. A temperatura eletrénica final depende
apenas do gas usado e pressdo, independendo da temperatura

inicial utilizada para o plasma.

As Figuras 5.2 e 5.5 mostram variagdes tipicas do
potencial, ¢, em fungdo da posigdoc e em diferentes instantes
dentro de um periodo de RF para eletrodos cilindricos (argénio)
e esféricos (hidrogénio), respectivamente. Observe-se que o

potencial no eletrodo externo é& o potencial de referéncia e
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é, portanto, sempre nulo. Nos resultados apresentados neste
trabalho, colisdes de espalhamento, excitagdo e 1ionizacéo
entre elétrons e particulas neutras estdo sempre presentes
na simulagdo, embora colisdes entre ions e particulas neutras
nem sempre estejam presentes. As caracteristicas do plasma

serdo determinadas pelo regime de colisionalidade nas bainhas.

200‘

P(V)

-600

0,16 ro{m) 0.36

Fig. 5.5 - Variac¢ao espacial do potencial em diferentes
instantes num periocdo de RF.

- Este resultado foli obtido usando PDS1 e tendo

hidrogénio (ions ndo colisionais) como gas neutro

de fundo a uma pressao de 30 mTorr e A,/ A,=03.
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5.3.1 - IONS NAO COLISIONAIS

Diversas simulagdes foram feitas, para diferentes
razbes de Aareas, usando dois tipos de gas neutro de fundo
(argdénio e hidrogénio) a uma pressao de 30 mTorr, naoc incluindo

colisdes entre ions e particulas neutras.

As Figuras 5.6 e 5.7 mostram lV,/l, para diversos

valores de A,/A, obtidos a partir destas simulag¢des usando
PDC1. Estas figuras mostram também os resultados obtidos com
o modelo analitico supondo ionizag¢do localizada. Os pontos
para o modelo analitico foram obtidos resolvendo as Equagdes
(5.12), (5.13) e (5.15) numericamente, supondc que os ions
na bainha sdo ndo colisionais, o que leva a p=1/2eg=4. As
curvas mostradas no griafico sdao as que melhor se ajustam aos

pentos e sdo dadas pelas seguintes equagodes

E=1 1045 Ae R (5-17)
Vo ’ A, ’

para a simulacdo usando hidrogénio, e
E: l OOOS(E)O..—"ZSI (5.18)
|4 ’ ’

para os pontos tedricos. Usando ions de argdnioc nao

colisionais, obtém-se para a simulagao

K—"=1 0234 Ao R (5.29)
1 ’ A '

b fla



e para os pontos tedricos,

5=1 OOS](EJO'?OSS (3.20)
' - Aa N

Observe-se que as Equagdes (5.18) e (5.20) diferem ligeiramente
da Equacgdo (5.15) com o expoente dado na Tabela 1. A diferenca
é devida a inclusao do potencial flutuante (ndo incluido em
5.15) nos calculos analiticos numéricos. Observe-se também
gque a diferenga € maior para o argénio, uma vez que a temperatura
eletrdénica é malor para este do que para o hidrogénio. As
simulagdes mostram que 7,.,0.4-0.6eV para hidrogénio e

T.=2-3eV para argbnio.
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Fig. 5.6 - VV,/V, em fungdo de A,/A, para eletrodos
cilindricos, com hidrogénio (ions nao colisio-
nais) como gas neutro a uma pressio de 30 mTorr.

- Para se obter os pontos tedricos supde-se uma
lei de bainha com ions ndo colisionais. As curvas

representam o melhor ajuste para os pontos.
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Fig. 5.7 - V,/V, em fungao de A,/A, para eletrodos

cilindricos, com argénio (ions ndo colisionais)
como gas neutro a uma pressac de 30 mTorr.

- Para se obter os pontos tedricos supde-se uma
lei de bainha com ions ndo colisionais. As curvas

representam o melhor ajuste para os pontos.

A Figura 5.8 mostra V,/V, para diversos valores

de A,/ A, obtidos a partir de simulag¢des utilizando PDS1l, com



hidrogénioc como gas de fundo a uma pressac de 30 mTorr. Esta
figura mostra também os resultados obtidos com o modelo
analitico supondo ionizacao localizada. Os pontos para o
modelo analitico foram obtidos resolvendo as Equagdes (5.12),
(5.13) e (5.15) numericamente, supondo gue os ions na bainha
sdo ndo colisionais, o gue leva a p=1/2 e g=4. A curva

gque melhor ajusta os pontos obtidos por simulagdo é dada por

=

[¢]

=0 7623(ﬂ)142623 (3.21)

Aq

>

A curva tedrica é dada pela Equagdo 5.15 com p=1/2 e g=4

Fig. 5.8 - VV,/V, em fungao de A,/4, para eletrodos

esféricos, com hidrogénio (ions ndo colisionais)

como gas neutro a uma pressdo de 30 mTorr.

_81 -



Observe-se que a derivagao da Egquacdao (5.14) nao
considera nenhuma geometria em particular para os eletrodos,
desde que a condigado 5,<r, seja satisfeita. Entretanto, a
Figura 5.8, obtida usando PDS1l, nadc apresenta os mesmos
resultados que a Figura 5.6, obtida usando PDCl. Embora a
simulagdo ainda evidencie uma ionizagdo localizada proxima
ao eletrodo carregado, como se observa na Figura 5.9, a relacgao
entre densidades nas bainhas e voltagens, dada pela Equagao
(5.14), nao mais se verifica. A Figura 5.11 mostra
(V) /(ngeV,), obtido a partir de simulagdes, em fungdo de
A,/ A, para eletrodos cilindricos e esféricos. Observe-se que
para eletrodos cilindricos, (R,V:)/(nwlV,.) € muito proximo
a um, como esperado a partir da Equagao (5.14), ate razodes
de area da ordem de 10. Para eletrodos esféricos, entretanto,
a relagdo de ionizagao localizada é violada para razdes de
area malores do que aproximadamente 3. Assim, a discrepéancia
na escaladelV,/V, coma razao de areas cbservada para eletrodos
esféricos, é devida ao fato que o modelo de ionizagao localizada
nao é mais valido, e a densidade i, proxima ao eletrodo externo
sera determinada pela difusao do plasma geradec proximo ao
eletrodo interno, e nao pela ionizagdao devida ao aguecimento
dos elétrons gque ocorre proxima ac eletrodo externo. Para
pequenas razdes de Aarea, A4,/A4,<3, a relagdo (5.14) ¢é
aproximadamente valida e pode-se observar uma razoavel

concordancia entre os resultados de simulagdo e teoria.
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5.9 - (a) Variagdo espacial tipica do wvalor médio,
sobre um pericdo de RF da densidade de carga
eletrénica. (b) Taxa de ionizagao, v, para uma
descarga assimétrica esférica (acumulada durante
toda a simulacgdo).

- Estes resultados foram obtidos usando hidrogénio
como gads neutro de fundo (ions colisionais) a

uma pressac de 30 mTorr e A,/ A,=0.
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Fig. 5.10 = (nVy)/ (neV ) em funcao de A,/ A,, para eletrodos

cilindricos e esféricoes.

5.3.2 - JONS COLISIONAIS

Diversas simulag¢des foram feitas, para diferentes
razées de areas, usando dois tipos de gas neutro de fundo
(argdnio e hidrogénio) a uma pressao de 30 mTorr, incluindo

colisdes entre ions e particulas neutras.

As Figuras 5.11 e 5.12 mestranm VV,/V, para diversos

valores de A,/ A, obtidos a partir destas simulag¢des usando



PDCl. Estas figuras mostram também os resultados obtidos com
o modelo analitico supondo ionizag¢doc localizada e os trés
modelos de colisicnalidade nas bainhas. Os pontos para o
modelo analitico foram obtidos resclvendo as Equagdes (5.11),
(5.13) e (5.15) numericamente, para os trés valores do par
Peg. As curvas mostradas no grafico sao as gue melhor se
ajustam aos pontos. Para a simulag¢do usando hidrogénio

obtém-se

V“=1 1717 Ao ne (5.22)
14 ' | '

b My
Para os pontos tedéricos obtidos supondo ions nao colisiocnais
(p=1/2 e g=4) tem-se

K_ﬂ_ l 0025 & 0,7268 (5-23)
14 ’ A '

& a

Para os pontos tedricos obtidos supondo apenas colisdes
elasticas de espalhamento entre ions e particulas neutras
(p=1/3 e g=3), tem-se

Kﬁ=1 0023 Ao R (5-24)
1288 ' | ‘

Ay

e para os pontos tedricos obtidos supondo apenas colisdes de
troca de carga entre ions e particulas neutras
(p=2/5 e gq=5/2) tem-se

E{_ﬂ=l 0016 fg 0, 6408 (5.25)
1% ’ A '

b a
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Fig. 5.11 -V ,/V, em fungcdo de A,/A, para eletrodos
cilindricos, com hidrogénio (ions colisionais)
como gas neutro a uma pressao de 30 mTorr.

- As curvas representam o melhor ajuste para os
pontos. As trés curvas tedricas representam os
trés modelos diferentes relativos aos processos

colisionails na bainha.



Para a simulagdo usando argénio obtém-se

E=1 0306 A o (5.28)
v ‘ A '

b a

Para os pontos obtidos supondo ions ndo c¢olisionais

(p=1/2 e g=4) tem-se

E=1 0066 A n (5.27)
Ve ' A '

a

Para os pontos tedricos obtidos supondo apenas colisdes
elasticas de espalhamento entre ions e particulas neutras

(p=1/3 e g=3) tem-se

E=l 0055 é 0. 6745 (5.28)
Vb ’ Aa ’

e para os pontos tedricos obtidos supondo apenas colisdes de
troca de carga entre ions e particulas neutras

(p=2/5 e q=5/2) tem-se

-V—"=1 0169 Ao R (5-29)
1 ’ A '

b a
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Fig. 5.12 -V, /V, em fungac de A,/A, para eletrodos

cilindricos, com argdénio (ions colisionais) como
gas neutro a uma pressac de 30 mTorr.

- As curvas representam o melhor ajuste para os
pontos. As trés curvas tedricas referem-se aos
trés modelos diferentes relativos aos processos

colisionais na bainha.

Pode-se ver que mesmo neste caso o resultado que
melhor se ajusta a simulagdo é dado pelos pontos obtidos
supondo uma bainha com ions ndo colisionais, embora a
profundidade da bainha prdéxima ao eletrodo interno obtida a

partir das simulagdes seja de alguns caminhos livre médios



para colisdes entre ions e particulas neutras: Sa= 10~ 15A,-
Pode-se também observar que para hidrogénio, se ndo se
considera o fator multiplicativo que envolve o potencial
flutuante, a melhor concordancia é dada pelo modelo colisional
na bainha que considera colisdes de espalhamento. A razdo
pode ser devido ao fato gque no modelo supde-se gue V}HW)GCVQ,

0 que nem sempre € observado nas simulagodes.

A Figura 5.13 mostra VQ/VQ para diversos valores

de A,/ A, obtidos a partir destas simulag¢des usando PDS1, tendo
hidrogénic como gas de fundo, Jjuntamente com a curva due

melhor ajusta estes pontos dada por

&=l 086(_& 0, 7836 (5'30)
Ve A '

a

Estas figuras mostram também as curvas tedricas dadas pela

Equacac (5.15) para os trés valores do par p e (.
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Fig. 5.13 =V ,/lVy, em fungao de A,/A, para eletrodos

esféricos, comhidrogénio (ions colisionais) como
gas neutro a uma pressdoc de 30 mTorr.

- As curvas representam o melhor ajuste para os
pontos. As trés curvas tedricas representam os
trés modelos diferentes relativos aos processos
colisionais na bainha e sao dadas pela Equacgaoc

(5.14) com os expoentes da Tabela 1.

Neste caso observa-se também que a concordéncia
ndo € tdo boa quanto a apresentada pelos resultados obtidos
usando PDC1l. A justificativa pode ser a mesma que aquela
usada para o caso dos ions nao colisionais. Um modelo que

inclua a transicao de um regime de ionizagdao localizada para



um de ionizagdo praticamente uniforme (Figura 5.10) e que
considere difusdo como o mecanismo responsavel para a
determinagdo das densidades nas bainhas talvez fornecam

resultados que melhor concordem com os de simulagdo.

Se a curvatura dos eletrodos € levada em conta, o
que se torna necessario quando s,2r,, resultados diferentes
podem ser obtidos. Isto porque a lei de Child-Langmuir para
eletrodos cilindricos e esféricos torna-se diferente da
Equagao (5.8) (Langmuir e Blodgett, 1923 e Langmuir e Blodgett,
1924) e as Equagdes (5.9) e (5.10) foram obtidas supéndo
$q¥r,. Uma relagac mais geral entre a densidade na regiao
da balinha, potencial através da mesma e sua profundidade foi
desenvolvida para o estudo de implantagac de ions por imersao
em plasma (Vahedi et al., 1990). Esta relagdo geral foi
aplicada a um alvo esférico e os resultados obtidos anali-
ticamente apresentam uma boa concorddncia com aqueles obtidos
usando o codigo computacional PDS1. Incluir a curvatura dos

eletrodos no modelo tedrico pode ser um trabalho para o futuro.

5.4 - RESULTADOS PARA A RAZAO DE VOLTAGENS DE POIARIZACAO

Na maioria dos experimentos ndao se mede a razao
entre as voltagens I¥,/l’,, mas sim uma quantidade chamada razao
de voltagem de polarizagao ("bias") que é definida por
V potarizacao = ~(Va+ V), normalizada pela voltagem de RF pico a
pico, V,,. Emvista disto, apresentam-se os resultados obtidos
com as diversas simulagdes usando PDCl e PDS1 para esta
quantidade em fungdo da razaoc inversa das areas, nas Figuras
5.14 a 5.16.
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Fig. 5.14 =V poiarizacae ©M fun¢ao de A,/ A, para hidrogénio,

usando eletrodos cilindricos.
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Fig. 5.15 = V ,sarizacae €M fungao de A,/ A, para argdédnio, usando
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5.5 - COMPARACAO COM RESULTADOS EXPERIMENTAIS

Como foi dito anteriormente, na maioria dos
experimentos mede se a razdoc de voltagem de polarizag¢do e nao
a razdo entre as voltagens de CC através das bainhas. Horwitz
(1983) apresenta resultados para esta quantidade para razdes

inversas de area que variam no intervalo de 0,278 a 0,95.

.94 .



Seus resultados sao mostrados na Figura 5.17. Embora a
comparacdo ndo possa ser feita rigorosamente, uma vez que as
condigdes experimentais sdo diferentes das condicgdes usadas
para a simulacgdo (geometria, pressao e gases utilizados),
pode-se observar que o comportamento geral da variagao da
voltagem polarizada em fungao da razaoc inversa das dreas é

mantido, incluindo as ordens de grandeza.

Razdo de area inversa geométrica (A,/A,)
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Razao de area inversa corrigida (A./A,)

Fig. 5.17 = V potarizecse ©m fungao de A,/ A, para os resultados

experimentais de Horwitz (1983).
FONTE: Horwitz (1983),p. 66.
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CAPITULO 6

CONCLUSGES

Dois codigos computacionais eletrostiaticos, uni-
dimensicnals e usando simulagdo via particulas foram desen-
volvidos, para geometrias cilindrica e esférica. Estes codigos
permitem simular um plasma limitado por dois cilindros
infinitos concéntricos ou duas esferas concéntricas, os quais
podem estar conectados entre si através de um circuiteo RLC
externo. Ao método convencional de simulag¢ao por particulas
adicicnou-se um modeloc de Monte Carlo, que permite simular
colisdes entre particulas carregadas (ions ou elétrons) e
particulas neutras. Apesar do cddigo ter sido desenvolvido
para plasmas limitados, mudando-se alguns parametros de
entrada & possivel simular um plasma semi-infinito. Os cdédigos
apresentam uma grande variedade de diagndsticos, e a possi-
bilidade de executd-los num microcomputador tipo PC, torna-os
atrativos para a melhor visualizagdo de fendmenos fisicos em

plasmas.

Estes cddigos foram utilizados para o estudo de
descargas elétricas assimetricas de baixa densidade em
radio-frequéncia, as quails tém sido largamente utilizadas
para processamento de materiais dentro da industria
eletrdénica. A assimetria da descarga determina a energia de
bombardeamento dos ions, um parametro importante para pro-
cessamento por plasmas. Um modelo tedrice analitico da
descarga, supondo ions ndo colisionais e ionizagdo uniforme
ao longo do sistema prevé que a razdoc entre as voltagens de

CC através das bainhas, VV,/V,, varia com a quarta poténcia
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da razao entre as Aareas, A,/ A, Resultados experimentais,
no entanto, mostram uma dependéncia muito menos severa com
relagac a razdo de areas, resultado este que também € obtido
através das simulagdes. Sobre um intervalo limitado de razao
das areas, encontrou-se gue a poténcia € da ordem de um, e
nao quatro como previsto anteriormente.

A maioria dos resultados de simulag¢aoc indicam que
existe uma regidoc de ionizacao localizada, proxima aos
eletrodos. Esta localizacdo da ionizagao esta relacionada
com © agquecimento dos elétrons, que ocorre quando o caminho
livre médio para colisdes entre elétrons e particulas neutras
& menor que as dimensées da descarga. Desenvolveu-se entdo
um modelo analitico que inclui esta condig¢do e considera trés
modelos diferentes para a colisionalidade dos ions na bainha.
0s resultados obtidos analiticamente e via simulag¢do foram
comparados. A concorddncia €& boa para razoes de area onde a
ionizagdo localizada é observada nas simulagdes. A con-
corddncia é melhor para pequenas razoes de area, A,/ A,<3,
independentemente da geometria utilizada. Observa-se neste
caso que o modelo de collisdes para os ions nao exerce um papel
primordial. A transigdo para um modelo em gue a ionizagao
ndo € localizada deve ser estudada analiticamente de modo a
se comparar as simulag¢des neste regime. Simulagdes adicionais
tornam-se necessdrias a diferentes pressdes, de maneira a

testar a validade do modelo analitico.

A utilizacao destes dois cédigos para descargas
elétricas assimétricas mostrou-se bastante simples e efi-
ciente. Seria interessante, no futuro, acrescentar-se uma

outra dimensdo aos codigos desenvolvidos (variagdes na diregao
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=z ou p, dependendo do problema de interesse). Para isto
seria necessario um computador com maior capacidade de meméria,
uma vez dque a introdugdo de uma nova dimensdo aumenta o numerc
de pontos na grade, e torna necessario aumentar ¢ numerc de
particulas utilizado na simulagdo, de modo a manter um numero

de particulas por célula que seja representativo.

O cédigo PDS1 também pode ser usado como ponto de
partida para o estudo de "particulas grandes®” ("particulates")
(Selwyn et al., 1989) que tém sido observadas em descargas
elétricas. Com este cddigo pode-se determinar, levando em
conta as dimensdes da "particula grande", qual sera a carga
acumulada scbre esta. Numa segunda etapa, pode-se incluir o
movimento desta particula e analisar as altera¢oes por ela
provocadas. Este problema ja esta sendo analisado teoricamente
(Trulsen, 1990) e o codigo PDS1 esta sendo adaptado para
complementar a analise deste problema. Algumas dificuldades
devem ainda ser superadas, principalmente o pequeno numero
de particulas que ficam prodximas ao raio da particula (a
esfera interna, na geometria de PDS1l), nao permitindo que a
densidade de carga definida nas grades seja precisa o
suficiente para resolver a equagao do potencial. Uma
alternativa pode ser usar uma grade espacial para a qual o
tamanho das células seja variavel, uma sofisticagao que ja

foi utilizada com sucesso, para tratar outros problemas.

Quanto a problemas a serem tratados no futuro

pode-se salientar os seguintes:

a) Os codigos foram desenvolvidos de modo a serem

versateis. Assim, mudando apenas alguns parametros de



b)

entrada € possivel simular um plasma semi-infinito,
tornando possivel um estudo sobre sondas de plasma de
forma cilidrica e esférica. Embora o problema de sondas

nao seja novo, é sempre interessante e util.

Num futuro proximo, grandes estruturas espaciais com
fontes de alta poténcia estariao orbitando em torno da
Terra a altitudes ionosféricas. Voltagens sobre
qualguer parte da estrutura causardo um fluxo de
corrente entre o plasma e o objeto exposto ao plasma
(Ma e Schunk, 198%9). Com os cdédigos PDC1l e PDS1 é
possivel simular estruturas cilindrica e esférica
imersas num plasma, as guais pode-se ou nhao aplicar
um potencial, e estudar a resposta do plasma a estes

objetos.

0 coédigo PDP1 vem sendo utilizado para o estudo do
problema de difusdo de elétrons através de um campo
magnético. Espera-se comparar os resultados obtidos
via simulagdo com aqueles obtidos experimentalmente
usando a maquina de plasma gquiescente (PQUI) do
Laboratorio Associado de Plasma-INPE (Ferreira, et al.,
1989).
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APENDICE A

DEFINIGAO DOS PARAMETROS DE ENTRADA PARA OS CODIGOS
COMPUTACIONAIS PDC1 E PDS1

Neste apéndice apresenta-se a definigcdo dos
pardmetros de entrada para os codigos computacionais PDC1l e
PDS1, juntamente com uma listagem de um conjuntec tipico de
dados de entrada. A nao ser quando especificado, as unidades

das quantidades estdo no sistema MKS.
A.1 - PARAMETROS GLOBAIS
nsp - Especifica o numerc de espécies de parti-

culas que se deseja simular. Em geral igqual

a dois: ions e eleéetrons.

nc - Especifica o numero de pontos da grade
espacial.
ncap - Especifica a relagdo entre numero real de

particulas e o numero de particulas a ser
usado na simulagao. Quando se determina
uma densidade inicial (iniln), e se deseja
ter um numerc X de particulas na simulacao,
nc2p € cobtido da seguinte maneira:

(tnitn)X (Volume do sistemna)
%

nc2p =

dt - Especifica o passo de tempo a ser usado.
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ro

ril

height

epsilonr

Bz

rhoback

backj

dde

extR

extl

extC

Raio do eletrode interno.

Raio do eletrodo externo.

Altura do cilindro (so utilizada em PDC1).
Determina o volume do sistema, usado para
determinar o© numero de particulas a ser
usado na simulagao.

Constante dielétrica relativa do sistema.
Se igual a um, a constante dielétrica sera

a do espago livre.

Campc magnético aplicado, suposto con-

stante. Nao presente em PDS1.

Densidade de carga de funde fixada (pode
ser usada para simular 1ions pesados,
considerados em repousc, gquando comparada
a escala de tempo de seu movimento com
relagdo a outras espécies presentes).
Densidade de corrente de fundo.
Perturbacgéo senoidal da densidade de carga.
Resisténcia do circuito externo.

Indutdncia do circuito externo.

Capacitancia do circuito externo.
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s (0] - carga inicial no capacitor.

A.2 - PARAMETROS RELACIONADOS COM AS FONTES DE VOLTAGEM E
DE CORRENTE.

Quando a variavel dcramp=0, a forma geral da fonte

aplicada, S(¢), que pode ser uma fonte de corrente ou de
voltagem, €

S(t)y=DC+Ramp.t+ AC.sin(2nf i +0,).

Quando uma fungdo passo ("step function") é desejada
deramp=1. A variavel Ramp define como sera a variacgao
temporal do potencial, até que atinja o valor constante
desejado. O tempo de crescimento do sinal aplicado é igual
al/2f,, no caso em que o crescimento & senoidal ou DC/Ramp
se o sinal cresce com uma inclinagdo linear constante. A

Figura A.l mostra os dois casos.

vit) Vit

il

1 1 L 1

T = 1/2f ¢ T = DC/Ramp ¢

Fig. A.1 - Variacgdo temporal do potencial aplicado, até que
este atinja um valor constante. (a) Senocidal. (b)
Inclina¢do constante.
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dcramped

source

bC

Ramp

AC

fo

thetal

Especifica se a fonte externa sera aplicada
de modo a atingir um valor de CC constante
apés um tempo de crescimento (=1), ou nao
(=0) .

Especifica o tipo de fonte: v=voltagem e

i=corrente.

Indica o valor da componente constante da

fonte.

Taxa de crescimento para a fonte de voltagem

ou corrente.

Magnitude da voltagem ou corrente alter-
nada. Se nula, ignora os valores de
FfO e thelaO.

Frequéncia da fonte alternada.

Fase inicial da fonte alternada (graus).

A.3 - PARAMETROS QUE INDICAM A PRESENCA OU NAO DE ALGUNS
PROCESSOS FISICOS ('"flags")

secondary

- Emissdo de elétrons secundarios pelas

paredes. Se = 0, nao ha emissdo. Se igual
a 1, a espéclie 1 serd a responsavel pela
emissdo de elétrons secundarios e assim por

diante.
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e_collisicnal

i collisional

reflux

nfft

- Se igual a zero, nao ha colisGes do tipo

ionizagao, elastica ou de excitacgdo entre
elétrons e particulas neutras. 0O numero
designado deve corresponder a espécie gue
deve sofrer colisdes.

Se igual a zero, nao ha colisdes do tipo
espalhamentoc ou troca de cargas entre ions
e particulas neutras. O numeroc designado
deve corresponder a espécie que deve sofrer

colisdes.

Se = 1, as particulas que atingem a parede
do lado direito serdc refletidas e nao

absorvidas (reflux = 0).

Deve ser uma poténcia de dois. Numero de
amostras a serem consideradas para uma
andlise de Transformada de Fourier Rapida.

Se igual a zero, nac faz analise de Fourier.

A.4 - PARAMETROS QUE CARACTERIZAM O GAS NEUTRO E COEFICIENTES
DE EMISSAO DAS PAREDES.

seec(electron)

seec{ions)

- Coeficliente de emissao secundaria devida a

elétrons (espécie 1). Se igual a 0.1, em
cada dez elétrons que atingem a parede, um

elétron secundario sera emitido.

- Como a anterior para a espécie dois.
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ion species -

Gpressure -

Gtemp -

A.5 - PARAMETROS

selmax -

elsengy0Q -

elsengyl -

elsengy2 -

sextmax -

Indica o tipo de ion gue sera criado por
processos colisionais de ionizagao. Se =
2, os 1lons criados serac como agqueles
especificados como espécie dois. Também

especifica o tipc de gés neutro.

Pressac do gas neutro de fundo (Torr).

Temperatura térmica do gas neutrc de fundo
(eV).

PARA OS PROCESS0S COLISIONAIS.
Maxima se¢ao de choque para colisdes
elasticas entre elétrons e particulas

neutras.

Energia minima necessaria para colisdes

elasticas.

Energia inferior do patamar para colisdes

elasticas (ver Figura 4.2).

Energia superior do patamar para colisdes

elasticas (ver Figura 4.2).
Maxima secdo de chogue para colisdes de

excitagao entre elétrons e particulas

neutras (ver Figura 4.2).
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extengy0

extengyl

extengy?2

sionmax

‘ionengy0

ionengyl

ionengy?

achrgx

bchrgx

Energia minima necessaria para colisdes de

excitagao (ver Figura 4.2).

Energia inferior do patamar para colisdes

de excitagdo (ver Figura 4.2).

Energia superior do patamar para colisdes

de excitacdo (ver Figura 4.2).

Maxima secao de chogue para colisdes de
ionizacdo entre elétrons e particulas

neutras (ver Figura 4.2).

Energia minima necessaria para colisdes de

ionizagao (ver Figura 4.2).

Energia inferior do patamar para colisodes

de ionizacgao (ver Figura 4.2).

Energia superior do patamar para colisodes

de ionizagdo (ver Figura 4.2).

Parametro a de ajuste para secao de chogue
de troca de carga entre ions e particulas

neutras [nlﬁ (ver Figura 4.3).
Parametro b de ajuste para segac de chogque

de troca de carga entre ions e particulas
neutras [m°yeloll] (ver Figura 4.3).
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ascat

bscat

A.G -

jOL

JOR

initin

vroOL

vrOR

vrtL

PARAMETROS

Parametro a de ajuste para segdo de chodque
de espalhamento entre ions e particulas
neutras [m?JeVolt] (ver Figura 4.3).
Parametro b de ajuste para sec¢ao de chogue
de espalhamento entre ions e particulas
neutras [m°yel/olt] (ver Figura 4.3).

QUE CARACTERIZAM AS ESPECIES.

Carga por particula fisica.

Massa por particula fisica.

Magnitude da densidade de corrente injetada

a partir do eletrodo do lado esquerdo.

Magnitude da densidade de corrente injetada

do eletrodo a partir do lado direito.
Densidade inicial da espécie no sistema.

Velocidade de deriva para v>0 (ver Figura
3.5).

Velocidade de deriva para v<0 (ver Figura
3.5).

Velocidade térmica para v>0 (ver Figura
3.5).
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vrtR

vrcL

VIrCcR

vtperp

nkbin

Emin

Emax

Velocidade térmica para v<0 (ver Figura
3.5).

Velocidade de corte para v>0 (ver Figura
3.5).

Velocidade de corte para v<0 (ver Figura
3.5).

Velocidade térmica na diregdo perpendicular

a I.

Numero de feixes para obter o diagndstico
fun¢do de distribuigdo de energia dos ions

que atingem o eletrodo esquerdo.

Energia minima considerada para obter a
fungdo de distribuigdo de energia dos ions

que atingem o eletrodo esquerdo.
Energia mdxima considerada para obter a

funcio de distribuicgdo de energia dos ions

gue atingem o eletrodo esquerdo.
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RF DISCHARGE (MKS) (A1/AQ = 15.)
Argon Plasma

-nsp- -nc- -nc2p-  -difs]- -t0lm]-  -rl[m]- height[m] -epsilonr- -Bz[Tesla]-
2 200 3e8 7.812%-10 00143 0.2143 0.1 1.00 0.0
-rhoback[C/m™3])- -backj|Amp/m~2]- -dde- -extR[Ohm]- -extL{H]- -extC[F}- -q0{C]-
0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 2e-11 0.0
-dcramped- -source- -de|V/Amp)- -ramp|(V|Amp)/s]- -ac[V|Amp]- -f0[Hz]- theta0[D]
0 v 0.0 0.0 500.0 le7 0.0
-secondary- -e_collisional- -i_collisional- -reflux- -nfft-
0 1 2 0 412
-seec(electrons)- -scec(ions)- -ion species- -Gpressure{Torr]- -GTemp[eV]-
0.0 0.2 2 3e-2 0.026
ELECTRON-NEUTRAL COLLISIONAL PARAMETERS
-selsmax|m™2]- -elsengy0[eV]- -clsengyl{eV|]- -elsengy2[eV]-
1.2e-19 03 15.0 200
-sextmax[m”2]- -extengyl[eV]- -cxtengylleV]- -extengy2[eV]-
7.0e-21 11.55 300 100.00
-sionmax[m~2]- -ionengy0{cV]- -ioncngyl{eV]- -ionengy2[eV]-
3.0e-20 15.76 300 100.00
ION=NEUTRAL COLLISIONAL PARAMETERS
-achrgg[M"2]- -bechrgx|m™2/V"1/2]- -ascat{m”2]- -bscatim”2/V*1/2]-
2.0e-19 5.5e-19 18¢-19 4.0c-19
SPECIES 1
-q0{C}- -m[Kg]- -jOL{Amp/m~2]-  -JOR[Amp/m"2]- -initn[m™-3]-
-1.602e-19 9.11e-31 0.0 0.0 2el2
-WL[m/s]- -vOR[m/s]- -vtL[m/s]- -vtR[m/s]- -vcL[m/s]- -veR[m/s]-  -viperp[m/s]-
0.0 0.0 le5 e 0.0 0.0 le3
-nbin- -Emin[eV]- -Emax[eV]-
50 0 100
SPECIES 2
-q0[C]- -m{Kg|- -0L{Amp/m™2)-  -J0RjAmp/m"2]- -initnjm”-3]-
1.602e-19 6.68¢e-28 0.0 00 2e12
-v0L[m/s}- -WR[m/s]- -viL[m/s]- -viR[m/s]- -wcL[m/s]- -vcR[m/s]- -viperp[m/s]-
0.0 0.0 1c4 led 0.0 0.0 led
-nbin- -Emin[eV]- -Emax[eV]-
50 0 100
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