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Korges elektrivaljas relakseeruva Cu atomistliku nanoemitteri
modelleerimine kineetilise Monte Carlo ning loplike elementide
meetoditega

Levinud teooria kohaselt tekivad vasepindadel korges elektrivédljas nanoskaalalised véljaemitterid.
Viljaemitterite kohal on elektrivéli lokaalselt voimendatud, mille tottu elektrivdljast tingitud
efektid, eelkdige emissioonivoolud ning mehaanilised pinged emitteri struktuuris on voimendatud.
Emitterite tottu tekivad pinna ldhedal elektrilised 1dbil66gid, mille tekkimise mehhanism pole selge.
Emitterite  kditumise uurimiseks on varem tehtud simulatsioone, mis pohinevad
molekulaardiinaamikal ning nditavad atomistliku véljaemitteri evolutsiooni, arvestades aatomite
vastastikmdjude korval elektrivdlja moju. Nende eesmérgiks on jdlgida emitteri relakseerumisega
kaasnevaid efekte, et vélja selgitada emitterites valitsevad tingimused, et jouda ldhemale
1abiloogiprotsessi lahtiseletamiseni. Kdesolevas t66s on pinna rekonstrueerimise abil iiles ehitatud
varasematest  simulatsioonitarkvaradest = madrkimisvddrselt suuremat tdpsust  vOimaldav
arvutusalgoritm. Saadud tulemused nditavad elektrivdlja tugevuse, struktuurisiseste pingete ning
emissioonivoolude kvalitatiivset kditumist.

Vask, vdljaemitter, elektrilised Idbiloogid, atomistlikud pinnad, pinna rekonstruktsioon, korge
elektrivdli

P250 — Tahke aine: struktuur, termilised ja mehaanilised omadused, kristallograafia, phase
equilibria

Modelling the relaxation of a Cu field emitter in a high electric field
using combined kinetic Monte Carlo and finite element simulations

In high electric fields, nanoscopic field emitter growth is believed to occur on copper surfaces. The
field emitters cause electrical breakdowns, the triggering mechanism of which is not yet fully
understood. Previously, simulations based on molecular dynamics have been done in order to study
the conditions within and around the emitter during the relaxation process, in order to be able to get
closer to fully understanding and explaining the mechanism that causes the breakdowns. In this
work an algorithm is introduced, that with clever reconstruction of the atomistic surface gives more
accurate results than previous similar calculation methods. Based on the results obtained with this
algorithm, the qualitative behaviour of emission currents, local electric field around the emitter and
stresses within the emitter structure are shown.

Cu nanotips, field emission, electrical breakdown, atomistic surfaces, surface reconstruction, high
electric fields

P250 — Condensed matter: structure, thermal and mechanical properties, crystallography, phase
equilibria



Lithendid ja simbolid

CLIC — Compact Linear Collider — Kompaktne lineaarne osakesteporguti

LHC — Large Hadron Collider — Suur hadronite pdrguti

LEM - Loplike elementide meetod

Kimocs — Kinetic Monte Carlo for Surfaces — Kineetiline Monte Carlo pindadele
MD — Molekulaardiinaamika

KMC - Kinetic Monte Carlo — Kineetiline Monte Carlo

NEB — Nudged Elastic Band teooria

CEM - Corrected Effective Medium teooria

Fcc — Face-Centred Cubic

GTF — General Thermal Field equation — Uldine emissioonivoole kirjeldav mudel
FN — Fowler-Nordheim

RLD — Richardson-Laue-Dushman

WKB - Wentzel-Kramers-Brillouin



1 Sissejuhatus

1.1 Ulevaade problemaatikast

CLIC ehk Compact Linear Collider on CERN-i ehitada plaanitav lineaarne osakestekiirendi,
millega soovitakse jouda seni saavutamata energiatasemetele elektronide ning positronide
kokkupdrgetes. [1]. CLIC-i eesmérgina ndhakse kuni 3 TeV energiaga kokkuporgete vahemiku
uurimist, tdiendamaks tuntud LHC eksperimendist saadavaid teadmisi CLIC-i suurema tdpsusega
tulemustega [2]. CLIC-i lineaarsusest, pikkuspiirangutest (50 km) ning kokkuporgete sihtenergiast
tingitult kasutatakse kiirendavaid raadiosageduslikke elektrivdlju suurusjargus 100 MV/m sageduse
12 GHz juures, mis on ligikaudu 20 korda suurem LHC-s kasutatavast kiirendavast elektrivéljast [1-
4]. Kiirendi sisepinna ldhedane elektrivéli on seejuures ~200 MV/m [5].

Korge kiirendava elektrivdljaga kaasnevad kiirendi sisepindadel elektrilised labilo6gid, mille
esinemissagedus on vordeline kiirendava elektrivélja tugevuse 30-nda astmega, osakesteimpulsi
kestuse 5-nda astmega [6] ning mis pohjustavad kadusid osakestekiire kirkuses. Soovitav
osakesteimpulsi pikkus on 240 ns, millega kaasnev soovitav ldbil66gisagedus peaks jadma alla
3107 labiloogi impulsi kohta meetris [3]. Elektriliste 1ibilookidega kaasnevad iihtlasi ka tugevad
pinnakahjustused kiirendi komponentide sisekiilgedel [4]. Lébilookide esinemissagedus on
pohiline kiirendava elektrivélja tugevust piirav faktor [3]. Labilookide arvu vdhendamiseks ning
piiramiseks on seetottu oluline moista nende tekkimise pohjuseid. Labilookide tekkepohjust ei
osata veel taielikult seletada.

Klassikaliselt loetakse vaakumldbilookide tiheks voimalikuks tekkepdhjuseks pinna esiletungivaid
nanodefekte [7] vOi nende kombinatsioone [8]. Defekti timber on lokaalne elektrivili kuni 100
[7,8] korda vbéimendatud, soltuvalt defekti kujust. Elektrivdlja mdjul on elektronidel tdendosus
tunnelleeruda metalli pinnast vélja [8]. Vilja poolt indutseeritud elektronide emiteerumine paddib
elektrivooluga [8], mis soojendab defekti Joule-Lenzi efekti kaudu [9], mille tagajarjel defekt
hakkab sulama ning seejdrel aurustuma [4]. Seejdrel ioniseerivad elektronid aurustunud
vaseaatomid ning tekib lokaalne plasmapilv [3]. Plasmapilve tekkega voib voolutugevus tdusta 1 ns
jooksul sadade amprite suurusjarku [3,7]. Aurustumise tulemusena jadb nanodefektist alles kraater,
mille serv v4ib olla uue 1dbil66gi tekke alguspunktiks [4]. Protsessi skeem on kujutatud joonisel 1.

On spekuleeritud, et tdiendava mehhanismi jargi hakkavad viikesed pinnadefektid elektrivilja
toimel kasvama [10], tekitades nanoméotmelisi teravikke [4], mille timber elektrivdli pidevalt
voimendub. Seeldbi tekib kogum elektronemissiooni ldhtepunkte. Elektronemissiooni tulemusena
esineb emitteri piirkonnas pinna sulamisele viitavaid tunnuseid [4,10], mida on eksperimentaalselt
tdheldatud nditeks CLIC-i komponentide testimisel [10]. Elektrivélja olemasolul on protsess iseend
taastekitav [4]. Tdiendava mehhanismi teooriat kirjeldav skeem on joonisel 2.
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Joonis 1: Elektrilise Idbilodgi klassikaline tekkeskeem [4]. 1) Lokaliseeritud elektronide emissiooni
Idhtepunkt. 2) Emissioonivoolud soojendavad emitteri tippu. 3) Emitteri tipp aurustub. 4)
Elektronide vool ioniseerib aurustunud vaseaatomid; tekib plasma. 5) Emitterist jcdb jcrgi kraater.
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Joonis 2: Allikas [4] vdlja pakutud ldbil6dgiprotsessi tdiendava mehanismi skeem.

1) Pinnadefektid ning rakendatud elektrivdli tingivad elektromigratsiooni ning pinna muutumise.
2) Tekivad nanomodtmelised teravikud.

3) Teravikud hakkavad sulama, tekivad Taylori koonused. Viljavéimendus tugevneb.

4) Tekib jada vdljaemittereid. 5) Ldbilo6gid.



Eksperimentaalselt on ldbilookide jalgimine keeruline, kuna 14bilodgiprotsess toimub
nanosekundite valtel [4], I6ppedes emitteri hdvimisega 1dbil6ogis. Selle tulemusena tekkiv {iksiku
kahjustuse pindala on suurusjirguliselt vahemikus 10"° ~ 10® m” [11]. Emissioonivoole kirjeldava
Fowler-Nordheimi mudeli jargi on emissioonivoolude emitterite pindalad kuni kiimme suurusjdrku
vdiksemad [12]. Elektriliste 1dbilookide moistmisel on koige olulisemaks probleemiks jadnud
joonisel 1 kujutatud nanoskaalaliste véljaemitterite tekkepdOhjustest arusaamine. Kuna
eksperimentaalselt labiloogiprotsesse naha ei ole 6nnestunud, on nende simuleerimiseks vilja
tootatud erinevaid simulatsioonitarkvarasid ning erinevaid uurimisnarratiive.

Atomistlikust pinnast ldhtudes on iiks uurimise aluseid molekulaardiinaamika (MD). Varasemate
MD simulatsioonidega on joutud jdreldusele, et elektrivialja mdju vasekristalli pinnale, mille all
on tithimik, voib viia nanoemitterite moodustumiseni [13]. Samuti on ndidatud, et nanoemitteri
stabiilsus soltub emitteri mootmetest ning sellele mojuvatest termilistest efektidest [14]. Loplike
elementide meetodit (LEM) MD simulatsiooniga kombineerides on uuritud pinna modifitseerumist
plastsete deformatsioonide tottu [15-16]. Voimalik korges elektrivéljas oleva pinna spontaanset
muutumist seletav mehhanism leiti artiklis [17]. Emitterist 1dhtuvaid emissioonivoole ning nende
termilisi efekte on uuritud artiklis [9]. Nanoemitterite diinaamikat on uuritud, tiritades seletada
eksperimentaalselt ndhtavate emitterite puudumist kujumélu efektiga [18]. Vdimaliku volframist
nanoemitteri teket korge elektrivélja ning femtosekundilise lasertodtluse maéjul on nédidatud artiklis
[19].

Molekulaardiinaamikaga moistlike arvutusaegade saamiseks on vaja rakendatud elektrivélju
tugevalt iile skaleerida [13-14,20], mis muudab simulatsioonitulemuste vordluse eksperimentaalsete
tulemustega keeruliseks. Seetottu kasutatakse MD tulemuste ning eksperimentaalsete tulemuste
tihendamiseks 10plike elementide vai 10plike vahede meetoditel pohinevaid arvutusalgoritme.

Uheks vasepinna nanoemitterite diinaamika simuleerimise tarkvaraks on HELMOD. HELMOD
(Hybrid Electrodynamics - Molecular Dynamics) on Helsingis vdlja to6tatud mudel, mis lisab
atomistliku pinna diinaamikale elektrodiinaamikast tulenevad mojud. HELMOD voimaldab
arvutada vdljavoimendust atomistliku pinna kohal ning elektrivdlja mdjul tekkivat pindlaengu
jaotust, arvestades samaaegselt aatomite vastastikmdjusid kristallis [21]. HELMOD arvutab
elektrivdlja 16plike vahede meetodiga, lahtudes Laplace'i vorrandist [21].

HELMOD eeldab samas fikseeritud atomistliku pinna kristallistruktuuri orientatsiooni. Samuti
eeldab loplike vahede meetod HELMOD-is atomistliku lahutusvoimega risttahukalist ruumilist
diskretiseerimist, mistottu on elektrivdlja lahend emitteri tipu {imbruses ning muudes suure
kumeruse voi nogususega piirkondades ebatdapne. Kuna libilookide tekkes voivad olulist rolli
mangida vaga vaikesed pinnamuutused, on vaja luua tapsem meetod kui HEL MOD.



1.2 T6O eesmargid

* Tootada vilja simulatsioonitarkvara, mis kasutab LEM-arvutust Kimocsi poolt genereeritud
pindadele, et uurida nanoskoopilise vase pinnadefekti arengut korges elektrivdljas ning
arvutada selle kaigus lokaalsed elektrivdljad, mehaanilised pinged defektis ning
emissioonivoolud. Muuta siisteem lihtsalt tdiendatavaks ning mugavaks kasutada.

* Luua meetod atomistliku pinna rekonstrueerimiseks pidevaks pinnaks, et rakendada LEM-

metoodikat.

* Vorrelda kirjutatud simulatsioonitarkvara tulemusi HELMOD-iga.

* Analiilisida pinnadefekti evolutsiooni kdigus elektrivilja, materjalisisest mehaanilise pinge

ning emissioonivoolude kditumist.

1.3 Autori panus

COMSOL-i vasepinna nanodefekti mudel parineb PhD Vahur Zadinilt, millele lisas GTF-mudeli
tdienduse Kristjan Eimre. Tarkvara Kimocs, mis implementeerib atomistliku pinna defekti mudelit,
kirjutas PhD Ville Jansson Helsingi iilikoolist. Kdesoleva t66 autor kirjutas mainitud COMSOL-i
mudelit ning tarkvara Kimocsit kombineeriva algoritmikogumi Femocs, mis holmas algelisi pinna
rekonstrueerimisalgoritme.

Kéesolevas t66s on koik arvutused, graafikud, pildid ning kirjutatu tehtud autori poolt, vélja arvatud
joonised 1, 2 ning 4.



2 Teoreetiline tilevaade

2.1 Elektrivali nanodefekti iumber

Elektrivdlja arvutamise aluseks on Gaussi seadus. Kui ruumlaeng lugeda nulliks, taandub Gaussi
seadus Laplace'i vorrandi lahendamiseks.

Ruumlaengu jaotust simuleeritava pinna kohal ei arvestata, kuna selle eeldatav moju on viike
vorreldes muude ebatdpsust pohjustavate faktoritega [21]. Jarelikult:

Viv=0 (1)

Saadavast elektrostaatilisest potentsiaalist V saab arvutada elektrivdlja vektori potentsiaalivélja
negatiivse gradiendina [22-23]:

E=-VV )

Laplace'i vorrandi lahendamiseks on vaja madrata 3
adretingimust:

*  Vasepind on  madratud  ekvipotentsiaalpinnaks
potentsiaaliga 0.

¢ Simuleeritava kasti tilemisele tahule on mdadratud
simuleeritud siisteemile rakendatud elektrivdlja tugevus.

Simulatsioonikasti ~ kiilgedele on rakendatud isoleeriv
adretingimus (normaalisuunaline elektrivéli on vordne nulliga).

Tasapinnalise materjali puhul oleks uuritavas ruumipiirkonnas

homogeenne elektrivdli. Pinnadefekti olemasolu viib lokaalse

pinnaldhedase elektrivdlja muutuse tekkeni. Seejuures pinnast Joonis 3: Elekerivélja jaotus
eemaldudes, piisava kauguseni joudes, elektrivdlja tugevus pinnadefekti iimber. Virvus
tihtlustub. Defekti iimbruses véimendub elektrivali, soltuvalt mdrgib elektrivilja tugevust.
defekti kujust [23], kuni 2 suurusjargu ulatuses [7]. Sellest

tulenevalt on elektrivédlja voimendustegur, tdhisega 3., defineeritud kui teraviku tipu vahetus

laheduses oleva elektrivilja tugevuse vaartuse ning defektist kaugel oleva keskmise elektrivilja
vaartuse suhe [7].

E tipp (3)

Be=

keskmine



2.2 Emissioonivoolud

2.2.1 Fowler-Nordheimi mudel

Elektronide emiteerumine pinnast on oma olemuselt kvantmehhaaniline tunnelleerumine ldbi
potentsiaalibarjddri. Siinsel juhul elektronide tunnelleerumine metalli pinnast vilja, tekitades
elektrivoolu [24]. Elektrivdlja poolt indutseeritud elektronide emiteerumise puhul kasutatakse
protsessi kirjeldamiseks Fowler-Nordheimi vorrandit voi tema modifitseeritud kujusid [9,15,25].
Fowler-Nordheimi vorrand iildkujul on jargnev [6,26]:

3/2

_af’E’ )

J e 4)
@t (y)
* E - rakendatud elektrivilja tugevus (V/m)
* J - emissioonivoolu tihedus (A/m?)
* [3 - eelpool defineeritud véljavdimendustegur
* ¢=4.5eV on elektroni véljumistd6 vasepinnast [27]
* ajab - Fowler-Nordheimi vastavalt esimene ja teine konstant:
_3
a= 1.541434-10‘6,46—‘2 ;b=6.830890 eV 2 v (5)
\% nm
* Eksponendi parandusteguri v(y) saab ldhendada:
2 y2
viy)=i=y+inly) 6)
* yon Nordheimi parameeter, defineeritud kui
y=c N [S—E/ h (7)
* kus konstant c on:
eV
c=1.199985 —— 8
VvV nm ®)
* ning
2 dv
t\y)J=v——=y— 9
Y=v=3y ©)

Faktiliselt on ainus Fowler-Nordheimi emissioonivoole kontrolliv parameeter lisaks elektriviljale
pinnageomeetria, mille osa véljendab vélja voimendustegur.



2.2.2 Elektronide termoemissioon

Fowler-Nordheimi vorrand eeldab siisteemi temperatuuriga 0 K. Temperatuuri toustes tuleb lisada
parandustegurid [9,28]. Temperatuuri toustes lisandub, ehkki suurusjarke madalama
voolutihedusega, klassikalisele Fowler-Nordheimi emissioonivoolule soojuslik elektronemissioon
[27]. Viimane on oluline, kuna elektronide termoemissioon toimub oluliselt suuremalt pindalalt
[27]. Termilist elektronemissiooni kirjeldab Richardson-Laue-Dushmani vorrand [29], siinsel juhul
Schottky potentsiaalibarjdari mudelit arvestades [9,30]:

“Ppn

J:ARLD' TZ'e V[ (10)

Ag;p on Richardsoni konstant [29]:

2
:4nm3k d.179 A

A
RLD 212
cm K

(11)

Vi=— (12)

T on absoluutne temperatuur, k on Boltzmanni konstant ning q elementaarlaeng. Schottky efekti
ehk elektrivdlja mdjul pinna potentsiaalibarjddri langemist arvestades [30]:

_ qQ’E
©n=Ppo— Are (13)
0

E on lokaalse elektrivélja tugevus, € on vaakumi dielektriline konstant. ¢, on elektroni

valjumist6o vasepinnast [9,29-30].

2.2.3 Nottinghami efekt

Elektronide emissiooni kdigus toimub energiaiilekanne emiteeruvate elektronide ja pinna vahel
[31]. Selle tulemusena voib pind nii soojeneda kui jahtuda, olenevalt sellest, kas emiteeritud
elektronide energiad on vastavalt vdiksemad vOi suuremad kui Fermi energia. Sellist ndhtust
nimetatakse Nottinghami efektiks [27,31]. Kui pinnast emiteeruva elektroni energia on alla Fermi
energia, siis teda pinnale asendama tulev elektron on esialgu Fermi energiatasemel, mistdttu osa
selle energiast ldheb {imbritsevale keskkonnale ning esineb lokaalne soojenemine. Analoogselt
toimub jahtumine juhul, kui lahkuva elektroni energia on iile Fermi energia, tingides asendava
elektroni jaoks keskkonnast energia neelamise [27,31].
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2.2.4 Emissioonivoolude mudelite kasutuspiirkonnad ning GTF mudel

Kuigi tegelikud emissioonivoolude voolutihedused soltuvad nii temperatuurist kui ka lokaalse
elektrivdlja tugevusest, ei kirjelda ei termoemissiooni mudel ega Fowler-Nordheimi mudel
emissioonivoolu tihedust koigis parameetripiirkondades tdpselt [9,24,28]. Viga korgete
elektrivdljade ning vdga madala temperatuuri puhul kirjeldab emissioonivoole paremini Fowler-
Nordheimi mudel, vastupidisel juhul aga Richardson-Laue-Dushmani termoemissiooni mudel
[9,28-29].

[4) 8 ,010 LO!% 020 028
'Qlo‘ | | T =
THERMIONIC ~10100
w3000 EMISSION
. REGION
£ -Tom
Y2000/~
S e
Font x
g FIELD
o« EMISSION -10080
l'd".‘ REGION
&
= 1000
=10023
ov | | i { | 0
0 6 8 ) 12XI107

4
ELECTRIC FIELD IN vourg/om

Joonis 4: Emissioonivoolude voolutiheduste mudelite kasutatavus piirkonniti, soltuvalt kohalikust
elektrivdljast ning emitteri temperatuurist. Field Emission regiooni kirjeldab hdsti Fowler-
Nordheimi mudel, Thermionic Emission regiooni termoemissiooni mudel. Vahepealses regioonis
(Intermediate Region) on mélemad ménevorra ebatdpsed [28].

Arvestamaks korrektsemalt emissioonivoolude voolutihedust, saab kombineerida Fowler-
Nordheimi ning Richardson-Laue-Dushmani mudelid kokku tildiseks emissioonivoolu mudeliks,
tuntud kui General Thermal Field equation (GTF) [9,24]. Viimane kirjeldab emissioonivoolude
voolutihedust ka mudelite iileminekupiirkonnas [9]. Selle jargi avaldub voolutihedus jargmiselt
[9,24]:
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JGTF(F:T):ARLDTZN(E_::BF(EO_M)) (14)

Kus:
Nin,s)=n’Y (e "+ X (n)e " (15)

Pr ning Pr on energia tdusufaktorid vastavalt vélja- ning termoemissioonivoolude jaoks [9,24]:

Be(E,)=5 26 (E,) (16)
1
Br= KT (17)

w on Fermi energia [24]. E, on maksimaalne emiteeruvate elektronide energia, kusjuures:

”:E—Z (18)
E, on energiaparameeter:
(E,) 0(E,)
E=E —0———"—=E_+
’ %G(Em) ﬁF(Em) (19)

0(E) on kvanttunnelleerumise kirjeldamisel kasutatav Wentzel-Kramers-Brillouin (WKB) faktor,
defineeritud jargmiselt:

0(E 4n\/2—m f VV (x)~E dx (20)

Xo ning x; on nullkohad ning eelmainitud Em integrandi maksimum [9,24]. Parand, mis toodud
lahendust  kasutades voOimaldab Fowler-Nordheimi  vOrrandis temperatuurist  tingitud
parandustegurite arvutamist véltida, avaldub summana [9,24]:

> (X)Nﬁ—x(1+X)+%X3(7X—3>+((;<2)Xz(l—X2> (21)

€(2) on Riemanni zeeta-funktsioon.

Kuna vase makroskoopiline sulamistemperatuur on 1358 K [32], on simulatsioonides esinevad
temperatuurid piiratud temperatuurini 1400 K. Sellele lisaks on voimendatud elektrivélja tugevus
piiratud suuruseni 12 GV/m, kuna eeldatav 14bilodki pShjustav elektrivdlja suurus on ca 10-12
GV/m [33]. Emissioonivoolude arvutamiseks on Eimre et al. poolt implementeeritud GTF mudel
COMSOL-is, mis hdlmab endas elektronide termo- ja vdljaemissiooni ning Nottinghami efekti.
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2.2.5 Elektrivool vasekristallis
Elektrivoolude arvutamine pohineb laengu jadvusel ning diferentsiaalsel Ohmi seadusel [22]:

V(oVe)=0 (22)
Sellele vorrandile vastab mudelis jargnev daretingimus, mis seab voolud vordseks GTF-mudeli
arvutatud vooludega:
J=06E=0V¢.=Joy(E,T) (23)
Emissioonivoolu allikaks on selles mudelis mddratud vase-vaakumi piirpind ning arvutatakse
pinnanormaali sihis pinnast vélja liikuvat elektrivoolu tihedust. Sarnaselt elektrivédlja arvutamise
juhuga on siisteem kiilgede suhtes elektriliselt isoleeritud ehk kehtib jargnev tingimus [22]:

n-J=0 (24)
Siinsel juhul on n simulatsioonikasti kiilgtahkude pinnanormaal.

Metallisiseseks nullpotentsiaaliks on madadratud uuritava vasekristalli alumine kiilg. Elektriline
potentsiaal vaakumis ning metalli osas on mudelis defineeritud {iiksteisest sdltumatute suurustena
nende segamini ajamise valtimiseks. Seetottu on metallidomeenis eelkirjeldatud vaakumiosas

defineeritud potentsiaal V =V,=0 . Mudelis on arvestatud vase elektrijuhtivuse

vaakum

muutumisega soltuvalt nanoskaalaefektidest ning temperatuurist. Vase elektrijuhtivus on méaaratud
isotroopseks.

2.2.6 Soojusjuhtivus isotroopses vasekristallis
Emissioonivooludega kaasneb emitteri soojenemine. Joule'i soojenemist saab kirjeldada jargmiselt
[22]:

Q=JE (25)
Siin on Q soojushulk (J), mis antakse emitterisse. Sekundaarne temperatuuri tdusmise pdhjus on
eelkirjeldatud Nottinghami efekt. Temperatuuri kasvades tGuseb vase takistus, tingides soojenemise
intensiivistumise [31].

Emissioonivoolude ldhtepiirkonda kogunenud soojushulk levib vasekristallis edasi, kuna vask on
vordlemisi hea soojusjuht. Soojuse levikut vasekristallis kirjeldab jargmine vorrand [22]:

pCp%—:C—V-(kVT)ZQ (26)

*  p -vase tihedus (kg/m?)
. C, -vase soojusmahtuvus (J/kg)
* k- soojusjuhtivus (W/ m K)

* Q- soojusallikas

Soojusjuhtivusvorrandi lahendamiseks on uuritav vase monokristall mudelis soojuslikult isoleeritud
nii kiilgmiste tahkude kui vase-vaakumi piirpinna juures. Vasekristalli alumisele tahule on maaratud
kristalli algtemperatuur. Soojusallikaid on maédratud kaks: vasepind, arvestamaks Nottinghami

13



efektist tulenevat soojuslikku mdju, ning kogu vasekristall, arvestamaks Joule'i soojenemist.

2.2.7 Nanomdotmelisusest tulenevad parandid elektri- ning soojusjuhtivusteguritele
Defekti pindala ning ruumala suhe mdojutab materjali omadusi [9]. Vasepinna nanodefekti puhul
toimub suurem osa elektronide emissioonist suhteliselt vdikeselt pindalalt, seeldbi suurendades
elektrilist takistust ning vdhendades soojusjuhtivust [9]. Pindala ning ruumala mdju suuruse
hindamiseks saab kasutada Knudseni arvu, mis on defineeritud kui [9]:

_a
Kn=4 7)

A on elektronide keskmine vaba tee pikkus ning d on nanotraadi 1dbimodt [9]. GTF-mudelis
voetakse nanotraadi 1dbimd0du asemele defekti keskmine 1dbimoot.

Materjali klassikalised omadused kehtivad, kui ~Kn<1 ning nanoskaalalisusest tulenevat
parandit tuleb arvestada, kui Kn>1 [10]. Sel juhul on elektrijuhtivus jargmine:

o=F(Kn)-o, 28)
Siinon o, klassikaline elektrijuhtivus. Soojusjuhtivus avaldub:
K:F(Kn)'KO (29)

Siinon «, klassikaline soojusjuhtivus [9]. F(Kn) on kordaja, mille saab materjalist [34].

2.3 Mehaaniline pinge

2.3.1 Elektrivalja ning pinna vastastikmoju

Gaussi seadusest tulenevalt on elektrijuhi pinnal vélise elektrivdlja mdjul pindlaengutihedus
[13,23,35]:

Okohalik:EO|<E)| (30)
E on pinna normaalisuunaline elektrivéli pinna kohal ning €, on dielektriline konstant vaakumis.

Laengu paiknemise pinnal saab viljendada kui dq=o0dA , kus dA on diferentsiaalne pindala.
Selle kaudu saab avaldada igas punktis pinnale mdjuva Lorentzi jou kujul [13,23,35]:

dF =0 EdA (31)

Joud on avaldatud lokaalselt, kuna elektrivdlja tugevus pinna kohal ei ole késitletavatel pindadel

Lorentz

homogeenne [13]. Sellest tulenevalt ei ole pinnale mojuv joud samuti {ihtlane. Geomeetria
keerulisust arvesse vottes on arvutuslikult lihtsam kasutada Maxwelli pingetensorit, mis annab
tulemusena réhu [35]:

1

1 1
Ty=e(E:E;=50; E')+ 1ty (B B;—

2
Kaésitletavas mudelis saab eeldada, et magnetvdlja mdju on tiithine, mistdttu kaob pingetensori

5;B’) (32)

tildkujust magnetinduktsiooni B sisaldav liige ning arvutatava vorrandi saab iilaltoodud mottekdiku
arvestades lihtsustada jargnevale kujule [35]:
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%
FEF_?E An (33)

E on siinsel juhul pinna kohal olev normaalisuunaline elektrivdljavektori moodul, n on
pinnanormaal, F on punktis pinnale mdjuv joud ning A on kdsitletava pinnaiihiku pindala [35].

2.3.2 Efektiivne mehaaniline pinge

Efektiivne mehaaniline pinge on defineeritud Von Misesi kriteeriumi kaudu. Von Misesi pinge on
skalaarne ning koordinaatsiisteemi valikust s6ltumatu suurus, mis kombineerib koik pingetensori
komponendid. Nende omaduste tGttu on see mugav suurus materjalis tekkiva mehaanilise pinge
hindamiseks. Von Misesi pinge saab lahti kirjutada jargnevalt, eeldades et s; on Cauchy
stressitensori komponendid [36]:

_ /3 (trace(s)) (trace(s))
SMises_\/E(Sij_T)'<sij_T) (34)

Kui efektiivne pinge materjalis on kriitilisest piirpingest vdiksem, deformeerub materjal elastselt.
Kui efektiivne pinge on vordne kriitilise pingega, deformeerub materjal plastselt. Kriitilisest suurem
pinge pole voimalik, kuna see tdhendaks I6pmatult plastset deformatsiooni. Kriitiline pinge soltub
materjalist. Emitteris pdhjustab pingeid ning deformatsioone pinnale mdjuv joud. Deformatsiooni
kirjeldamisel seab jargnev seos soltuvusse esialgse geomeetria (X) ning l1oppgeomeetria (x) [36-37]:

dx=FdX (35)
Suurus F on selles seoses deformatsioonigradient, mis sisaldab kogu informatsiooni materjali
kohalike sisedeformatsioonide suhtes [37]. Tegemist on 2. jarku tensoriga [36-37]. Sellest saame
vastava Green-Lagrange deformatsioonitensori [36-37]:

L=t pp_
e_i(c 1)_2(F F-1I) (36)

C=F"F on paremakieline Cauchy-Green'i tensor ning I iihiktensor [37]. Kasitleme siinjuhul
vasekristalli kui isotroopset lineaarselt elastset materjali, mistottu saame avaldada Hooke'i seaduse
kujul [36-38]:

SZCe:eeIZCe:(e—eo—eth) (37)

C, on elastsustensor ning €,=€e—¢,—¢, elastsete deformatsioonide tensor, mille saab kogu

e

deformatsioonide hulgast esialgsete ning mitte-elastsete deformatsioonide mahalahutamisel [37]. S
on teine Piola-Kirchhoffi pinge, mida kasutame suuri deformatsioone eeldades [36-38]. Esimest (P)
ja teist Piola-Kirchhoffi (S) pinget ning Cauchy pinget (s) ithendavad jérgnevad seosed [36-37]:

S=F'P s=J'PF" J=det(F) (38)

Cauchy pinge on defineeritud jou ning selle jou poolt deformeeritud materjali pindala jagatisena
ning on matemaatilises kasitluses siimmeetriline tensor [36]. Selle kaudu on seotud elektrivdlja
poolt siisteemile avaldatav rohk ning materjalis tekkivate pingete avaldised [37]. Rohku
kirjeldatakse tensoralgebraliselt jargnevalt [37]:
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Sk

p:—%trace(s)z (39)

Viimane seos vastab ruumalalisele Cauchy pingele materjalis (Volumetric stress) [37], mis on
defineeritud kui materjali ruumala muut deformeerumisel jagatuna esialgselt hdivatud ruumalaga:

——ltrace(s)—A—V
P=73 ~V, (40)

Nihkepingele ehk pingele materjalis ruumala muutust arvestamata (Deviatoric stress) vastab seos
[36-38]:

Sd:S‘l‘pI (41)

Nihkepinge teine invariant avaldub jargnevalt [36-37]:

1
Jz(s)zisd:sd (42)

Selle kaudu avaldub von Misesi pinge ehk materjalis mdjuv efektiivne pinge [36-371:
S Mises— V 3 JZ ( S) (43)
Kaésitletavas mudelis on vasekristall pinge suhtes isotroopseks madratud, Youngi mooduliga 110
GPa, Poissoni suhtega 0.35 ning tihedusega 8700 k—% [39]. Vasepind loetakse statsionaarseks ning
m

vasedomeeni pohi on fikseeritud. Simulatsioonikasti kiilgtahkudele on maédratud siimmeetria
rajatingimused. See tdhendab, et uuritav vase monokristall on viélistest pingetest isoleeritud.

Y

Pind

v

Elektrivali ning lokaalne
vdljavoimendus

v v
Lorentzi jou kaudu Elektrivélja mojul
tekivad vasekristallis '[El‘_\'_ib elelj;tronide
mehhaanilised pinged véljaemissioon

Y

Temperatuur mdjutab pinna| | Kristalli temperatuur tduseb[€] _Emissioonivoolud
- oo A

— muutumise < Joule-Lenzi ning

diinaamikat Kimocsis Nottinghami efektide mojul

Y
Temperatuuri kasvades
voimendub elektronide

termoemissioon

Joonis 5: Arvutatavate suuruste seoste skeem.
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3 Mudel ja metoodika

3.1 Kasutatav tarkvara

Kasitletav. mudel on konstrueeritud, et
simuleerida vasepinna nanodefekti ning selle
evolutsiooni korges elektriviljas, olles kooskdlas
CLIC-i kiirendiprojekti komponentide
katsetamisel tdheldatud elektriliste 1adbilookide
vdljapakutud tekketeooriatega [4,6]. Mudeli
analiitisimiseks on kirjutatud tarkvarapaketis
Matlab [40] implementeeritud kood Femocs, mis
kutsub vilja ning kontrollib koiki wvajalikke
valiseid tarkvarasid, t66tleb pinda ning t66tleb ja
Jargneb
valistest

salvestab arvutustulemused.

liihitilevaade  koikide  kasutatud
tarkvaradest koos nende iilesannetega, mille

juurde kuulub skeem joonisel 6.

Kimocs moodustab pinna

!

Pind rekonstrueeritakse MATLAB-is
ning seejirel moodustatakse TetGen-
is kogu simuleeritava geomeetria
ruumvork

v

COMSOL loob ruumvargust mudeli,
rakendab sellele ddretingimused ning
viib labi LEM-arvutuse

v

Tulemusi toddeldakse,

formeeritakse Kimocsi
sisendandmepubver ning kirjutatakse
saadud tulemused kettale

* Kimocs [41] loob pinna alusgeomeetria
ning viib lébi selle muutusi, ldhtudes

kineetilisest Monte Carlo arvutusest. l

e Kimocsi

moodustatud pind

Kimocs muudab pinda —
rekonstrueeritakse MATLAB-is, et minna P

atomistlikult pinnalt iile pidevale pinnale.
Joonis 6: Femocsi tooskeem.

* Rekonstrueeritud pinnast moodustatakse
simuleeritav ruumvork, kasutades TetGeni [42].

* COMSOL rakendab ruumvorgule daretingimused ning lahendab LEM-arvutust kasutades
vorrandid.

e MATLAB-is tdodeldakse arvutustulemused sobivasse formaati, salvestatakse

arvutustulemused ning moodustatakse sisendfail Kimocsile, mille jarel algab uus iteratsioon.

Pinna muutumine Femocsi tsiiklis on kindla aja- voi tsiiklisammuga. Ajast soltuval juhul jdlgime
pinnadefekti kuju muutust ning sellega kaasnevaid emissioonivoolude, mehaaniliste pingete ning
elektrivdlja tugevuse soltuvusi ajast. Teisel juhul tehakse igas iteratsioonis kindel arv aatomhiippeid
pinnal ning tdhelepanu on pdooratud sellele, kuidas soltuvad simulatsioonitulemused monedest
algparameetritest; nditeks uuritava pinnadefekti laius uuritava pinnatiiki laiuse suhtes.

Igas Femocsi iteratsioonis lahendatakse ddretingimusvorrandid elektrivélja, mehaanilise pinge ning
emissioonivoolude jaoks. Loplike elementide meetodiga arvutatavatest tulemustest interpoleeritakse
ldhima naabri meetodil nii elektrivdlja, emissioonivoolude, lokaalse temperatuuri kui ka pinge
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nominaalsed vadrtused iga aatomi koordinaatide jaoks. Tulemused antakse ette Kimocsile, mille
viimased versioonid voimaldavad kasutada COMSOL-is arvutatud aatomi nominaalset lokaalset
temperatuuri pinna muutumise mojutamiseks. Samas on aatomite pinnatemperatuuri arvestamise
metoodika veel arendamisjdrgus nii numbrilise kui teoreetilise implementatsiooni osas.

Kuigi Kimocs kasutab aatomikoordinaatidesse interpoleeritud lahendeid, viiakse jargmisse tsiikli
iteratsiooni kaasa eelmise iteratsiooni lahendid muutmata kujul, andes ette arvutatavale lahendile
ldhedased vadrtused. Kuni kasutada piisavalt vdikseid ajasamme, jadvad eelmise iteratsiooni pinna
suhtes toimunud muutused piisavalt vdikeseks, et kaasatoodud arvutustulemustel sdiliks fiitisikaline
mote. Femocsi simulatsiooni 10pptingimuseks on soovitud arvu Femocsi iteratsioonide
labitegemine.

3.2 Vase atomaarpinna diinaamika tarkvaras Kimocs

Tarkvara Kimocs on Helsingi iilikoolis kirjutatud PhD Ville Janssoni poolt kineetilise Monte Carlo
algoritmil pohinev atomistliku pinna nanodefekti diinaamikat kontrolliv algoritm. Kimocs on
valideeritud voOrdlusel molekulaardiinaamiliste arvutusmeetoditega ning kvalitatiivselt ka
eksperimentaalselt. Jargnev peatiikk toetub suuresti Kimocsi autori artiklile [41].

Kimocsi alus on jédik tahkkeskendatud kuubiline aatomvdre (fcc), mille igas s6lm on kas hoivatud
aatomi poolt vOi mitte. Aatomvore voimalikud orientatsioonid on {100}, {110} ning {111}, millest
kdesolev t66 kasutab esimest. Igal KMC sammul saab iiks aatom liikuda (ehk hiipata) hdivamata
esimest jarku naaberkohale. Sellised hiipped on termiliselt indutseeritud. Aatomite
tilekandesagedus kditub vastavalt Arrheniuse vorrandile [43]:

I'=v-e kaT (44)

* v -sagedusfaktor

e ['—{ileminekukiirus (transition rate)
* E,—lileminekuenergia

* T - slisteemi temperatuur

* kg_ Boltzmanni konstant

Kimocsis kirjeldatakse iileminekuprotsesse nelja numbriga: {a,b,c,d}. Nende vastavad tdhendused
on esimest ning teist jarku naabrite arv esialgses kohas (a,b) ja samad suurused kohas, kuhu hiipe
toimus (c,d). Uleminekuenergia E, Kimocsis mingi aatomi jaoks sdltub neist suurustest. Fcc
kristallis saab esimest jarku naabreid olla 0-12 ning teist jarku naabreid 0-6. Eri kombinatsioonidele
vastavad iileminekuenergiad on eelnevalt vilja arvutatud. [41]

Uhele KMC iileminekule vastav ajasamm arvutatakse jargnevalt [41]:

18



_ —logu
DY (45)

* u—juhuslik arv vahemikus (0;1]
e j—koikide voimalike siindmuste arv simulatsioonisammus
e [;—stundmusele i vastav iileminekukiirus

Aatommigratsiooni  energiabarjddride = mdadramiseks  otsitakse = sadulpunkti  alg- ja
16ppkonfiguratsiooni timbritseval energiamaastikul. Nende véédrtuste arvutusmetoodika on jargnev:
lilemineku alg- ja Idppkonfiguratsioonid  relakseeritakse kaas-gradientmeetodiga, seejdrel
arvutatakse hiipet tegeva aatomi jaoks minimaalset energiat ndudev teekond, kasutades Nudged
Elastic Band (NEB) meetodil pohinevat MD koodi PARCAS-t, mis kasutab omakorda
aatomitevahelise potentsiaali arvutamiseks Corrected Effective Medium (CEM) teooriat.
Energiabarjdaride arvutamisel tekkivaks standardhélbeks saadi 0.13 eV ehk 14.8%. [41,44]

Ebastabiilseteks positsioonideks nimetatakse Kimocsis kohti vores, kus aatomil on 3 voi vdhem
esimest jarku naabrit. Sel juhul on migratsiooni energiabarjdari vaartused nullilihedased ning
hiipped on kohesed. Nullbarjddridega kaasnevate probleemide valtimiseks esitatakse barjadrile
vdike energeetiline vaartus, mis allub seaduspérale:

E.(a,b,c,d)=ea+db+ec '+dd" (46)

Kasutatud viirtused siin on €=107eV ning 6=10"eV, arvestamaks, et esimest jirku naabrite mdju
barjdédridele on suurem kui teist jarku naabrite moju. Suurused a,b,c,d on eelpool defineeritud.
Seeldbi eelistatakse ebastabiilsetelt positsioonidelt 1dhtuvatest hiipetest neid, kus on esimest jarku
naabreid vdahem, hoolimata asjaolust, et erinevused migratsioonibarjddride suuruste vahel on védga
vdikesed. Vadrib markimist, et nii seatud energiabarjddrid on vddrtuste poolest isegi soojuslike
energiate korval tiihised. Kimocs eeldab, et eelistatud on hiipped kohtadesse, kus esimest ja teist
jarku naabreid on rohkem [41]. Aatomid, mis hiippavad pinna pealt &ra, loetakse aurustunuks ning
asendatakse vakantsiga.

Nanodefekti muutumisele relevantse ajalise skaala andmiseks on sagedusfaktor v méaratud vordluse
abil samasuguse nanodefekti kokkuvajumisprotsessides MD-s ning Kimocsis. Kuna koik
tileminekud on aatomi hiipe mingisse oma vabasse esimest jarku naaberpositsiooni, saab koigi
tileminekute jaoks eeldada sarnast sagedusfaktori vaartust. Kimocsis valiti sagedusfaktoriks MD

tulemustega sobitamisel vasepinna Debye sagedusele (4.5-10"s™') koige ldhedasem saadud
vadrtus  (7-10"s7") . [41,43]
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Joonis 7 A-C: A: Risttahukalise emitteri algstruktuur. B: Kuubilise defekti kokkuvajumise vaheetapp
MD-s. C: Kuubilise emitteri kokkuvajumise sama vaheetapp Kimocsis [41]

Kimocsist saadavad tulemused on sarnased MD tulemustele siisteemitemperatuuridel iile 800K,
seejuures kaks suurusjdrku vdiksema arvutusajaga. Madalamatel temperatuuridel on MD metoodika
vdga aeglane, seega puudub info madalatemperatuursete tulemuste vordlemiseks. Kimocsis aga on
selge, et defektide stabiilsus kasvab jarsult siisteemi temperatuuri alanedes. [41]

Kimocsi autor rohutab, et siisteem ei arvesta ruumilisest skaalast tingitud materjali omaduste
muutumist. On ndidatud, et 20 nm-st vdiksema ldbimooduga vasktraadi sulamistemperatuur
kahaneb jdrsult diameetri vdhenedes [45]. Kuigi kasutatavad CEM potentsiaalid arvestavad
selliseid ndhtuseid, siis Kimocsi siisteemis muutusid seetOttu pinna relakseerumisprotsessid
ebastabiilseks, mistottu seda omadust Kimocs ei arvesta. [41]

Esialgne geomeetria iga simulatsiooni alguses on lihtne muudetavate mootmetega atomistlik
risttahukas voi kuup, nagu ndha nditeks joonisel 7A, mis asetub tasase atomistliku pinna peale
uuritava simulatsioonikasti keskele. Simulatsioonikast on muudetava suurusega, voimaldades
kasitleda pindu kuni 200x200 aatomit, arvestamata siinjuhul z-mdddet, mis on samuti piiratud 200
aatomini. Uuritavaks pinnaks on fcc konfiguratsioonis vase monokristall vorekonstandiga 0.3597
nm [46]. Maksimaalne uuritava pinnatiiki pindala on 6.2:10"°m’ maksimaalne uuritava defekti
korgusega ca 72 nm.

Simulatsioonikasti suurus voib LEM-arvutuse tulemusi mdjutada, kuna kasti kiilgtahkudele on
LEM-i mudelis mddratud isoleerivad ddretingimused. Kuna ruumipiirkond, kus arvutusi labi
viiakse, on fikseeritud korgusega, tdhendab Kimocsi simulatsioonikasti suuruse muutmine vaid
uuritava pinnatiiki pindala suurendamist. Seega ruumipiirkond, milles arvutused 1dbi viiakse,
suureneb vaid kiilgsuundades.

3.3 Loplike elementide meetod

Pinna rekonstrueerimisel saadav vork on aluseks 10plike elementide meetodi kasutamisele
rajalilesannete numbrilisel lahendamisel. Vork koosneb sdlmpunktidest ning elementidest [22].
Solmpunktid on diskreetsed punktid vaadeldavas piirkonnas [47]. Elemendid jagunevad 3-
mootmelisel juhul kaheks: pinna- ja ruumielemendid. Esimene neist on 2-mootmeline, teine 3-
mootmeline lihtsa geomeetriaga objekt, mille igas tipus on solmpunkt [22,47]. Kogu
mddramispiirkond jaotatakse diskreetseks arvuks elementideks. Seejuures on naaberelementide
tihistes tippudes solmpunktid [47]. Lihtsustatult kokku vottes saame kogu mddramispiirkonna
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keerulise geomeetria muuta diskreetsete lihtsa geomeetriaga objektide summaks.

Elementide suurused ning paigutus médarab suuresti saadava lahendi tdpsuse ning arvutuseks kuluva
aja [47]. Viikeste elementide puhul on lahend tdpsem, ent arvutamiseks kulub kauem aega, kuna
elemente on méairamispiirkonnas rohkem. Uldine juhtnéér elementide paigutuse ning suuruse osas
on, et piirkondades, kus lahendi gradient on suur, peaks kasutama vaikseid elemente; vastasel juhul
voib kasutada suuremaid elemente [47]. Koverate pindade puhul kasutatakse kahemdotmelisi
iihetasandilisi pinnaelemente, millest tulenevalt on pinna konarustes ning nende iimbruses palju
pinnaelemente, jargides esialgset pinnakdverust voimalikult hésti [47].

Vore solmed ning elemendid nummerdatakse automaatselt algoritmisiseselt. Loplike elementide
meetod pohineb lineaarsete vorrandite siisteemi - mis on sisu poolest otsitava lahendit tdpselt
kujutava funktsiooni ldhendamine tiikiti pidevate poliinoomfunktsioonidega - lahendamisel [47].
Vorrandisiisteemis on osad koefitsiendid nullid, mistdttu saab optimaalse siisteemi nummerdamise
puhul tekitada siisteemimaatriksist ribamaatriksi, millest jadvad nullkoefitsiendid vélja. See
voimaldab saavutada mitmekordset erinevust saadavate lineaarvorrandite arvu ning seeldbi
arvutuste efektiivsuse vahel [47].

Elementides kasutatakse poliinomiaalset ldhendust iildlahendile, millega interpoleeritakse lahendi
solmpunktide vahele iildlahendi vaartusi solmpunktides ning mille jdargust soltub saadava
vorrandisiisteemi komplekssus [22,47]. Igale solmpunktile madratakse kujufunktsioon nii, et tema
vddrtus on 1 solmpunktis, kus ta on madratud, muudes solmedes aga 0 [47]. Kasitletavas mudelis on
olenevalt arvutatavast suurusest kasutuses lineaarsed ehk esimest jarku kujufunktsioonid ning teist
jarku ehk lisaks lineaarliikmetele ka ruutliikmeid sisaldavad kujufunktsioonid [22,47].

Vorgu koikide elementide interpolatsioonipoliinoomid vélja kirjutades saab vorrandite siisteemi,
mis kirjeldab kogu méaramispiirkonda. Uhe elemendi interpolatsioonipoliinoom avaldub iildkujul
[47]:

@ =N; O+ND+N; D +...+N, D, (47)

Siin on N, kujufunktsioon sdlme i kohta elemendis e ning @, on iildlahendi védértus solmes i,

kui elemendis on r solme. ¢° on lahendi ldhendvéairtus mingis punktis elemendi sees. Kuna
kujufunktsiooni vaartus on 1 vaid sdlmes, millele ta on maaratud ning 0 mujal, siis sellest jareldub,
et voresolmedes on saadav vaartus iihene tildlahendi vaartusega selles punktis.

Interpolatsioonipoliinoome kasutatakse testfunktsioonina, kirjutamaks iildine arvutatav vorrand lahti
tema norgas formulatsioonis [22] iga elemendi kohta vorgus. Toome nditeks algvorrandi:

V-I=f (48)
Selle nork formulatsioon oleks:
fvv'FdVZIVde (49)
Q Q

kus v on testfunktsioon ehk kujufunktsioonidest soltuv interpolatsioonipoliinoom [22]. Jarelikult
toome norga formulatsiooniga sisse ka lahendi maddramispiirkonna ruumilise diskretiseerimise [22].
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Kui ruumilist resolutsiooni suurendada ehk kujufunktsioonide hulka suurendada, 1dheneb saadav
ildlahend tdpsele lahendile [22].

Testfunktsiooni ning norga formulatsiooni kombinatsioonina saab lahendamisel esmalt
funktsionaali minimeerimise kaudu lineaarvorrandite siisteemi [47], mis on tingitud lahendi
madramispiirkonna ruumilisest diskretisatsioonist [22]. Piisava hulga ddretingimuste olemasolul on
see siisteem lahendatav, andes tulemusena lahendimaatriksi, mis annab lahendi tdpsed véaartused
vore solmpunktides [22,47]. Seejdrel on voOimalik ldhenduspoliinoomide kaudu leida lahendi
lahendvéartused elementide sees [47].

Kasutatavate ddretingimuste tiilipideks on Neumanni ning Dirichlet' tiilipi ning kombineeritud
daretingimused [22]. Neumanni tiilipi daretingimused kirjeldavad vooge, joude voi {ildiselt
vektoriaalse iseloomuga ddretingimusi [22]. Dirichlet liiki ddretingimused on skalaarse iseloomuga,
seades madratud piirkonnas lahendile etteantud vaartused [22].
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4 Simulatsioonitulemused ning arutelu

4.1 Pinna rekonstrueerimine

Kimocs annab iga iteratsiooni 16pus vélja andmepuhvri, kus on salvestatud kdik aatomikoordinaadid
ning lisaks moningad andmed iga aatomi kohta. Loplike elementide meetodi kasutamiseks
arvutamisel on vaja diskreetsetest punktidest koosnev pind, nagu ndidatud joonistel 8A ning 8B,
muuta punktipilvest pidevaks pinnaks. Samamoodi peab pinnaaluse uuritava ruumiosa kohta ning
pinna kohale jddva vaakumile méddratud ruumiosa muutma iihilduvateks ruumvorkudeks. Pinna
rekonstrueerimise eesmdrk on genereerida esialgsest punktipilvest ruumi- ja pinnaelementide
slisteem, mis sdilitab andmed pinna asukohast selles siisteemis. Selle kohta kasutatakse terminit
vork (inglise keeles mesh). Kdesoleva t60 raames on katsetatud 2 erinevat tehnikat selle
saavutamiseks: esmalt splainimeetodit, kus pind ehitatakse osaliselt iiles COMSQOL-is, ning teisena
meetod, kus pind koos arvutusvorguga ehitatakse tdielikult COMSOL-ivdliselt iiles. Detailselt on
molemad kirjeldatud allpool.

Joonis 8 A-B: Simulatsiooni alggeomeetria - 60x60x60 aatomilises simulatsioonikastis pinnale
asetatud defekt moéotmetega 10x10x30 aatomit. Seejuures on pinna alla jdetud 10 kihti
kristallisiseseid aatomeid. Vdrvikood soltub individuaalse aatomi z-koordinaadist. B: Sama
geomeetria pdrast 6 ns relakseerumist Kimocsis 1000K juures. Tehtud hiipete arv ca
770000.Visualisatsioon genereeritud ovitoga [48].

4.1.1 Parameetrilise pinna meetod COMSOL-is.

Esimene meetod pinna rekonstrueerimiseks oli COMSOL-i siseste tooriistadega parameetrilise
pinna loomine Kimocsi loodud aatomkoordinaatide tabelist. Parameetriline pind on COMSOL-i
moistes primitiivse geomeetria vorm [22], kus luuakse korrapédrane x-y alusvork, mille igale x-y
tasandis asuvale punktile seatakse vastavusse z-koordinaadi véartus [22], teisisonu pinna korgus
nulltasandist sellel kohal. Meetodi eeliseks on kiirus ning kasutuslihtsus, kuna lubab arvutatava
geomeetria luua COMSOL-i siseselt, tagades arvutuste stabiilsuse.

Kimocsi vilja antav aatomvore on selle meetodi otseseks kasutamiseks liiga hore. Seda kasutades
jadvad pinnale ebafiiiisikalised teravad nurgad ning servad, mida on hésti ndha joonisel 9. Seetdttu
on vaja pinda siluda. Et pind jargiks silumisel esialgseid aatomikoordinaate voimalikult hasti,
interpoleerisime aatomipunktide vahele punkte juurde — nende tdpne arv jdeti iiheks kirjutatud
silumisfunktsiooni algparameetritest. Seejuures tuli arvestada, et liigne interpolatsioonipunktide
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lisamine muutus {isna kiiresti arvutuslikult ebamdistlikult mahukaks. Silumisel oli oluline pinda
siluda piisavalt palju, et kaotada mainitud teravad nurgad ning servad, kuid samas jargida piisavalt
hésti esialgseid aatomikoordinaate. Selle saavutamiseks jdi teiseks algparameetriks silumisakna
kiiljepikkus. Silumiseks kasutasime andmepunktide koordinaatide liikuvat keskmist.

A

Joonis 9 A-B: Joonisel A on Comsoli ehitatud pind esialgsetest t6dtlemata punktikogumist.
Joonisel B on sama pind eelneva aatomvore punktide vaheliste punktide juurde interpoleerimise ja
silumisega, kasutades silumisakna kiiljepikkusena nominaalset vase vorekonstanti.

COMSOL-i vilise pinnaandmete tootlemise tulemusena saab lihtsamini késitletava pinnamudeli,
millel puuduvad teravad nurgad ning servad. See on samas olemuselt siiski diskreetsete punktide
kogum, ehkki oluliselt tihedam kui esialgne variant. COMSOL loob sellest arvutustes kasutatava
splainipinna, leides vajadusel lineaarse interpoleerimisega lisapunkte [22].

Joonis 10 A-B: LEM-metoodika kasutamiseks vajaminevad vorgud, genereeritud vasakul silumata
pinnale ning paremal silutud pinnale. Mélemal toodud juhul on eemaldatud pinna kohal olev
vaakumi ruumvork.

24



Néitena holmab joonisel 10A kujutatud vork mdérgatavalt suuremat hulka elemente, vdrreldes
joonisega 10B, millest tulenevalt on vorku 10A kasutades arvutusaeg oluliselt suurem. Samuti
ndeme vorgus 10A teravate nurkade piirkondi, mille {imbruses on lahendid ebausaldusvéadrsed.
Sama pinna silumisega saavutame pinna 10B, millel puuduvad ebafiiiisikalised teravad nurgad ning
arvutusvork ise on {ildiselt meid huvitavas osas mérksa horedam. Kiill on vorguehitusanomaaliad
olemas osades kohtades parempoolse vorgu dartes.

Kuigi pinna-aatomite koordinaatide vahele punktide juurde interpoleerimise ning selle jargse pinna
silumise algoritmiga saab lahti aatomstruktuuri hdredusest tingitud anomaaliatest loodud pindades
ning neist genereeritud arvutusvorkudes, pole selline lahendus ammendav. See t66tab hésti juhul,
kui pind on moodustunud nii, et igale x-y koordinaadipunktile vastab vaid 1 z-koordinaadipunkt.
Sellist eeldust rangelt teha ei saa. Senikirjutatud algoritmile néiteks seenekujulise defektiga pinda
ette andes moonutus geomeetria tugevalt. Punktide juurde interpoleerimine, pinna silumine ning ka
COMSOL-i parameetrilise pinna loomine on kdik funktsioonid, mis toetuvad eeldusele, et igale x-y
punktile vastab 1 z koordinaat. Mitme z-koordinaadi olemasolul samas x-y punktis keskmistatakse
koik need z-vddrtused, andes vélja pinna, kus on vaid 1 z-vdartus igal x-y vorepunktil. Selle kdigus
skaleerub pinnadefekti kdrgus monevorra alla, z-telg iiles ning esialgsest pinnatopograafiast sdilivad
vaid vihjed.

GJEIEIIILILD) Pk
VAL A LI L

L5 e N
2 N
Joonis 11 A-C: Joonisel A on atomistlik pind. Joonisel B on samast pinnast COMSOL-isisese
parameetrilise  pinna  rekonstruktsioonimeetodiga  saadud pind ilma silumise ning
interpoleerimiseta. Joonisel C on sama pind sama rekonstruktsioonimeetodiga koos
interpoleerimise ning silumisega nominaalse vorekonstandi suuruse kiiljepikkusega silumisaknaga.

Midrkus: Koik pildid on tehtud sama nurga alt.

Tutvustatud pinnarekonstruktsioonimeetodi eeliseks oli arvutusteks optimaalse iilesehitusega vork.
Sellest tulenevalt oli arvutusaja ning arvutustulemuste kvaliteedi vaheline kompromiss kontrollitud
COMSOL-i poolt. Esialgsed KMC simulatsioonid ei ennustanud nogusate pindade tekkimist,
mistottu sellise pinnarekonstrueerimismeetodi eelised kaalusid iile voimalikud puudused. Kimocsi
hilisemad tdpsemad parametriseerimised liikkasid selle eelduse timber, mistdttu osutus tarvilikuks
robustsema pinnarekonstrueerimismeetodi leidmine.
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4.1.2 Négusate pindade rekonstrueerimine

Mudeli geomeetria ruumvorgu loomiseks COMSOL-ivaliselt saab kasutada tarkvarasid TetGen [42]
ning iso2mesh [49]. Pinna véliseks rekonstrueerimiseks oli ldhtepunktiks lihtsaim voimalik mudel,
kus vorgu solmpunktid asuvad aatomikoordinaatides. Selle meetodi puhul on eesmdrgiks
voimaldada arvutusalgoritmi terviklik kasutamine ning sel juhul saadud pinnaga esialgsete arvutuste
tegemine. Kuna voOrgu solmpunktid on asetatud aatomkoordinaatidesse, siis me saame neist
arvutustulemused, mis ei saagi olla tdielikult tdpsed. Samas on see prototiiiipse
rekonstrueerimisalgoritmina hea alguspunkt tulevastele komplekssematele algoritmidele.

Meetodis luuakse Kimocsi viljundi pohjal ruumivork, mille solmpunktid asuvad esialgse
aatomstruktuuri aatomkoordinaatides. Sellele lisatakse vaakumiossa tekitatud ruumvork, tekitades
sinna punkte ning elemente juurde. Saadud vorgus defineeritakse eraldi materjali-vaakumi piirpind
koos selle pinnaelementidest koosneva pinnavorguga ning sdilitatakse info vorgu ruumelementide
kuuluvusest vorgu materjali- vOoi vaakumiossa. Ruumvorgu laius soltub Kimocsi véljundist,
ruumvorgu korgus aga on fikseeritud suurus, seejuures markimisvadrselt korgem kui Kimocsi
simulatsioonikasti suurus.

Joonisel 12 on toodud ruumvorgu loomise skeem. Esmalt luuakse esialgsetest aatomkoordinaatidest
Delaunay triangulatsiooni [22] abil kolmnurksed elemendid. Seejdrel eemaldatakse liiga pikkade
kiilgedega elemendid vorgu kvaliteedi huvides. Piklikes elementides voib lahendi interpoleerimine
anda ebatdpsemaid tulemusi. Seejdrel tehakse materjali domeeni koigist kiilgedest pinnavorgud.
Seejdrel defineeritakse neli punkti, mis mddravad, kui kdrgele ning kui kaugele materjali pinnast
ulatub vaakumi ruumivork. Vaakumi ruumivérgule mddratud ruumi jaoks tehakse samuti koikidest
kiilgedest pinnavorgud. Seejdrel liidetakse vaakumi ning materjali domeenide pinnavorgud
vastavalt TetGen-i sisendparameetrite nouetele [50]. Viimase sammuna moodustatakse saadud
pinnavorkude kogumist ruumivork, kasutades tarkvarapaketti TetGen.

Jooniselt 13A on selgelt ndha, et vase-vaakumi piirpinna vorgu ehitamisel 1dbi aatomikoordinaatide
tekivad pinna-aatomite juurde teravad nurgad, mis pdhjustavad selle punkti timbruses lahendi
tilehindamist. Nimelt, teravad nurgad pohjustavad probleeme elektrivélja tdpse hindamisega. Iga
vorgu edasise parendamise iteratsioon viib elektrivdlja kasvuni — vorgu koonduvust selles punktis
pole vOimalik saavutada. Probleemid elektrivdlja arvutamisel vOimenduvad oluliselt
emissioonivoolude tiheduste leidmisel Fowler-Nordheimi vorrandi eksponentsiaalsuse tottu.

Selliste probleemide lahendamiseks on vajalik kas tipsema pinnarekonstrueerimise algoritmi
kasutamine voi tekkivate nurkade tdiendav silumine pinna ettevalmistuse kaigus. Kuna
tipsema algoritmi loomine viljuks oma keerukuse tottu kdesoleva bakalaureuset6o
tilesandepiistitusest (iihtne, t66tav rakendus elektrivdlja ja pinna vastastikmdju simuleerimiseks),
rakendame elektrivdlja arvutuste stabiliseerimiseks materjali pindade tdiendavat geomeetrilist
silumist. Silumise edukaks ldbiviimiseks on tarvis pinnavorku tdiendavalt tihendada, iga
kolmnurkse pinnaelemendi vdiksemateks kolmnurkseteks tiikkkideks jagamise teel. Vastasel juhul ei
eemalda silumisalgoritm teravaid nurki, vaid ainult kahandab pinnakonaruste korgust tdiendavalt.
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Joonis 13:

A: Pinna rekonstrueerimisel saadud silumata
pind ilma lisatud s6lmpunktideta. Punased tdpid
on pinna-aatomite koordinaadid. Telgedel
kujutatud Kimocsi koordinaate. Virviskaala
nditab z-koordinaati.

B: Joonisel A olev pind silumise

s6lmpunktide juurdelisamisega.

ning

Jooniselt 13B on nédha, et vorreldes esialgsete

aatomkoordinaatidega on kohati silutud pinna

deformeerumine  maérgatav, kuid jadb siiski
vdiksemaks kui iiks voOrekonstant. Seega jaab
hinnanguline viga vorreldes olemasoleva
tarkvarapaketiga HELMOD [21] samasse

suurusjirku (HELMOD leiab elektrivalja iihe
vorekonstandi vorra kaugemal pinnast), andes
vahemalt sama tapseid tulemusi, kuid kasutades
vdhem arvutusressurssi.

Imporditakse Kimocsi
aatomkoordinaadid

v

Kdikidele koordinaatidele
rakendatakse Delaunay
triangulatsiooni
|

k4
Liiga pikkadb kilgedega
elemendid eemaldatakse

v

Tehakse pindtriangulatsioon
vasedomeeni kdikidele pindadele

‘

Vase pinnavork silutakse Laplace'i
meetodiga

!

Defineeritakse 4 punkti pinna kohal,
mis méaaravad vaakumi ruumvorgu
ulatuse

v

Tehakse pindtriangulatsioon vaakumi
ruumosa kdikidele kilgedele, kdik

muud pinnaelemendid kaotatakse &ra

)

Vaakumi- ning vasedomeenide
pindvérgud pannakse kokku, kattuvad
sBlmpunktid loetakse Uheks ning
isoleeritud s6lmpunktid eemaldatakse

¥

Tehakse vaakumi- ning vasedomeeni
hélmav ruumvark. Sélmpunkte
lisatakse juurde kvaliteedi
parandamiseks. Simulatsioonivrgu
kilgedele ning vase-vaakumi
piirpinnale jd&vad pinnaelemendid
markeeritakse
|

Y

Vélja antakse ruumll— Ja pinnaelemente
ning sélmpunkte sisaldavad
andmemassiivid ne_mesh, nf_mesh
ning nn_mesh

Joonis 12: LEM-arvutuseks vajaliku vorgu

loomise skeem
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Geomeetrilise silumise puuduseks on piiratud kontroll selle rakendumise iile — silumine pole
fiitisikaliselt, vaid numbriliselt motiveeritud. Silumise rakendamine v4ib mdjutada aatomite ja
elektrivdlja vastastikmoju nditeks lokaalsete elektrivélja fluktuatsioonide mahasurumisega. See
omakorda voib piirata oluliste fiiiisikaliste protsesside mérkamist simulatsioonides. Saavutamaks
paremini kontrollitavaid elektrivélja arvutusi, on tarvis luua pinna rekonstrueerimise algoritm, mis
on voimeline to6tama, kasutamata seejuures pinna geomeetrilist silumist. See on ndue jdrgnevatele
pinna rekonstrueerimist tdiendavatele toddele.

A

Joonis 14: C

=S \vm;
SSA (SSSN

A: Silutud ning parandatud kvaliteediga S5 bM'A‘iy w}ﬂ';?::?ss SSS N
ruumvork, millest on visualiseerimiseks — _<SEEEEE ‘::5;5 " ’I‘}ﬁ*‘»“‘msmmq;m;=~

eemaldatud vaakumosa.

B: Joonise A ldhtepunktiks olev esialgne
pinna aatomstruktuur

C: Silumata ning kvaliteeti parandavate
lisapunktideta ruumvork, mille
s6lmpunktid asuvad aatomkoordinaatides

Vorgu COMSOL-i mudelisse saamiseks imporditakse esmalt COMSOL-i arvutusvorgu meshl
tetraeedrilised ning kolmnurksed vorguelemendid eelnevalt moodustatud andmemassiividena
ne_mesh ning nf_mesh, ja vorgu sdlmed, andmemassiiviga nn_mesh:

meshl.data.setElem('tet',ne mesh(:,1:4)'-1);
meshl.data.setElem('tri',nf mesh(:,1:3)"'-1);

meshl.data.setVertex(nn _mesh');

Seejdrel tdpsustatakse iga vOorgu ruumi- ning pinnaelemendi kohta indeks, mis mddrab elemendi
kuuluvuse vaakumi- voi vasedomeeni:

model.mesh('meshl').data().setElemEntity('tet', int32(ne mesh(:,5)));
model.mesh('meshl').data().setElemEntity('tri', int32(nf _mesh(:,4))+1);
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Seejdrel pannakse vorguelemendid vorguks kokku:
meshl.data.createMesh;

meshl.run;

Mudelile &aretingimuste rakendamiseks peab eraldi defineerima koik geomeetria kiiljed ning
materjali-vaakumi piirpinna. Selleks tuleb kasutada COMSOL-i sisest meetodit Geometry
Sequences: Box Selection [22], millega saab ette anda kastide parameetrid, mille sisse jadvatest
elementidest leiab COMSOL vajalikud pinnad voi domeenid. Seeldbi saab tdielikult luua soovitud
mudeli geomeetria vilise vorgu kaudu.

4.2 LEM-i lahend atomistlikus esituses

Kuna arvutuste ldhtepunktiks on atomaarne pind, interpoleeritakse LEM-arvutuste lahend
aatomkoordinaatidesse. Joonisel 15 on kujutatud elektrivdlja jaotust pidevas geomeetrias ning

0 V/m 0 V/m 0V/m

Joonis 15 A-C: Joonisel A on elektrivilja arvutustulemused LEM-is, joonisel B sama lahend
interpoleerituna aatomkoordinaatidele. Joonisel C on HELMOD-iga arvutatud elektrivdlja jaotus
sama pinna kohal. Punane ala mdrgib korge elektrivdlja tugevusega piirkonda. Rakendatud
elektrivdli 1750 MV/m.

A B
49.5 GA/m?
]

43.5 MA/m?

Joonis 16: Emissioonivoolude tihedused joonisel A LEM-is, joonisel B aatomkoordinaatidesse
interpoleerituna. Rakendatud elektrivdli 1750 MV/m.
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atomistlikus geomeetrias, joonistel 16 ning 17 sama vastavalt emissioonivoolude ja mehaaniliste
pingete jaoks. Elektrivdlja puhul on vordluseks toodud lisaks HELMOD-iga pinna kohal arvutatud
elektrivdli, mille jaotus on selgelt sama. Kuna visualiseeritud on iihel juhul COMSOL-iga ning
teistel juhtudel ovitoga, on vérviskaalad erinevad. Ovitoga tehtud atomaarpinna visualisatsioonides
on kahe aatomkihi paksune vdljaldige eestvaates. Kahekordne erinevus HELMOD-i ning
kdesolevate tulemuste vahel on tingitud sellest, e¢ HELMOD-i arvutusvork on horedam ja
HELMOD arvutab elektrivélja iihe vorekonstandi kaugusel pinna-aatomite iimber. Samuti, nagu
eespool mainitud, kasutab HELMOD 16plike vahede meetodit koos atomistlikus resolutsioonis

pinna diskretiseerimisega, mis pohjustab tdiendava elektrivédlja alahindamise suure kumerusega
piirkondade ldhedal [9].

Koikides jargnevates 2-mootmelistes graafikutes on kasutatud iga iteratsiooni maksimaalseid
elektrivdlja tugevuse, emissioonivoolude tiheduse voi mehaanilise pinge tulemusi, interpoleerituna
aatomkoordinaatidesse, kuna meid huvitavad ekstreemsetele tingimustele vastavad piirkonnad. On
ka moistlik eeldada, et korgeimad emissioonivoolu véértused on piirkondades, kus elektrivdlja
tugevus on vdga suur, voimaldades nende kditumise vordlemist.

A
B
180 MPa 130 MPa
. & u
31
. i .
500 kPa 0 Pa

Joonis 17 A-B: Joonisel A mehaaniline pinge LEM-lahendis, joonisel B aatomkoordinaatidesse
interpoleerituna. Rakendatud elektrivdli 1750 MV/m.

4.3 Meetodi tapsushinnang

Meetodi tdpsushinnang on toodud vordlusena elektrivdljade vahel, mis on arvutatud emitterile iihel
juhul, kui LEM-i pind on ehitatud 1dbi aatomkoordinaatide, ning teisel juhul 1dbi pinnakihi aatomite
kohal asuvate vakantside kihi koordinaatide. Vakantside kiht on Kimocsi virtuaalne aatomvore kiht,
mis asub pinna kohal, kaugusega 1 vorekonstant, materjali kristallvore struktuurile vastavates
asukohtades.

Pinna silumisest tuleneva vea saame siin defineeritud vea piire arvestades lugeda tiihiseks, kuna
pinna silumisel ei saa olla suuremat moju kui nimetatud kahe pinna erinevusel. Teiseks on
ebaotstarbekas praegust silumise moju pohjalikumalt analiiiisida, kuna tegemist on prototiiiipse
lahendusega ning vajalikud edasiarendused viiakse sisse t66 jargmiste etappide kdigus.
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Joonis 18: Ndidisemitter, millel pinna-aatomid on kujutatud sinise, vakantsid kollase ning
kristallisisesed aatomid punase vdrviga. Joonisel A on ndidatud emitter vakantsikihiga, joonisel B
ilma vakantsikihita.

Joonisel 19 on kujutatud vordlevaid elektrivélja jaotusi. Vilja kvalitatiivne kditumine kummalgi
pildil on védga sarnane. Maksimaalse elektrivilja tugevuse vaartuste erinevus jaab alla 10% mdlema
vadrtuse suhtes.

7.39 GV/m B 6.74 GV/m

Joonis 19: Joonisel A on elektrivdlja tugevuse jaotus pinnal, mis on ehitatud Iibi pinna-aatomite
koordinaatide, joonisel B elektrivilja tugevuse jaotus pinnal, mis on ehitatud 1 vorekonstandi
vorra pinna kohal.

Vea médra hindamiseks on tehtud hulk jargnevaid arvutusi:

E . .—E
d:M&OO (50)

pind
E,ina on maksimaalne elektrivdlja tugevus arvutatud pinnal, mis on 1dbi pinna-aatomite
koordinaatide ehitatud (joonis 18B). E,uns on maksimaalne elektrivélja tugevus arvutatud pinnal,
mis on ldbi vakantsikihi koordinaatide ehitatud (joonis 18A). Saadav vddrtus d nditab, kui mitu

protsenti vadartusest E,i,¢ vOib tegelik pinna lahedane elektrivéli erineda.

Joonis 20 demonstreerib, et keskmine ebatdpsusmaéar 103 arvutuse pealt on ligikaudu 20 %.
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Joonis 20: Hinnang elektrivdlja arvutuste ebatdpsusele.




4.4 Arvutustulemuste soltuvus Kimocsi simulatsioonikasti

suurusest

Joonise 21 graafikutel on kujutatud maksimaalsed arvutatud elektrivdlja vaartused emitteri sama

16x 10 . ‘
——w=10.79 nm
——w=14.38 nm

14} S o w=18.98 nm||
M w=21.58 nm
—=—wW=28.77 nm|(]|
w=35.97 nm

2O 50 100 150

Kimocsi iteratsioonid (x105)

200 250

Joonis 21: Elektrivilja suuruse maksimaalvddrtused
soltuvalt tehtud Kimocsi iteratsioonide arvust. Legendis
on dra mdrgitud Kimocsi simulatsioonikasti kiilje pikkus.
Gradfikud on silutud liikuva keskmisega loetavuse
parandamiseks aknaga 10° iteratsiooni. Erinevad
graafikud on  tehtud legendil tdpsustatud
simulatsioonikasti kiilje pikkusega w.

—o—w=10.79 nm
——w=14.38 nm||
w=18.98 nm
w=21.58 nm
—e—w=28.77 nm||
w=35.97 nm

Lokaalne

1 L L L
0 50 100 150

Kimocsi iteratsioonid (x105)

200 250

Joonis  22: Lokaalne vdiljavéimendustegur ehk
elektrivilja  lahendi ning rakendatud lokaalse
elektrivilja 1750 MV/m suhe. Gradfik silutud liikuva
keskmisega silumissammuga 10° Kimocsi iteratsiooni.

alggeomeetriaga, ent erineva
simulatsioonikasti suurusega juhtude
jaoks. Emitteri alggeomeetria on
laiusega 3.60 nm ning korgusega 7.19
nm, nditena toodud joonisel 8A.
Vasekristalli algtemperatuur on 1000K.

Graafikutelt saab  vilja  lugeda
korrelatsiooni arvutatava elektrivilja
tugevuse ning Kimocsi
simulatsioonikasti ~ suuruse  vahel.
Selgelt voib simulatsioonikasti suuruse
muutmine kaasa tuua kahekordseid
erinevusi ~ saadavates  elektrivilja
tugevuse vadrtustes. Suuremate
kastisuuruste korral muutub
korrelatsioon elektrivélja tugevuse ning
simulatsioonikasti ~ suuruse  vahel
vahem margatavaks, seetottu on
edasistes  simulatsioonides  voetud
simulatsioonikasti kiiljepikkuseks
21.58 nm. Elektrivélja tugevuse lahend
ning lokaalne vdljavoimendus on siin
konstandi erinevusega.

Joonisel 22 on ndha lokaalne
viljavoimendus, mille vaartus jaab alla
9. Kuna Kkisitletav mudel eeldab
nanodefekti olekut suurema
vdljavoimendust tekitava geomeetrilise
struktuuri otsas, ei ole see probleem.
CLIC-i kiirendis rakendatud
elektrivdlja suhtes on siin rakendatud
elektrivdli 17.5 korda suurem. Seega
koos lokaalse viljavoimendusteguriga
on  labiloogi  tekkeks  vajalik
koguviljavéimendustegur
simulatsiooni algstaadiumis piisavalt
suur [7].
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Kimocsi iteratsioonid (x1 05)
Joonis 23: Maksimaalse emissioonivoolude tiheduse

soltuvus Kimocsi iteratsioonidest. Erinevatel graafikutel on
kujutatud Kimocsi  simulatsioonikasti  kiilje  pikkust.
Gradfikud on silutud liikuva keskmisega silumisaknaga
10° Kimocsi iteratsiooni. Erinevad graafikud on tehtud
legendil tdpsustatud simulatsioonikasti kiilje pikkusega.
Rakendatud elektrivilja tugevus on 1750 MV/m.
Vasekristalli tausttemperatuur emissioonivoolude
arvutamiseks on 293 K.

8x 10 . . . .
—o—w=10.79 nm
i ——w=14.38 nm||
w=18.98 nm
w=21.58 nm
6r & w=28.77 nm||
w=35.97 nm

Mehhaaniline pinge (Pa)

100
Kimocsi iteratsioonid (x105)

150 200 250

Joonis 24: Maksimaalse mehaanilise pinge soéltuvus

Kimocsi iteratsioonidest. Graafik  on  silutud
silumissammuga 10° iteratsiooni. Rakendatud lokaalne
elektrivilja tugevus 1750 MV/m. Vasekristalli

algtemperatuur on 293 K.

Kui 1abilooki siis ei teki, vajub
kokku,
vdljavoimendus kahaneb ning sellega
koos kahaneb tdendosus 1dbiloogi
tekkeks edaspidi.
labiloogi teke wvalistatud, mida on

emitter elektrivdlja

Samas ei ole

ndha graafikute fluktuatiivsest
kditumisest, tuues nditena joonisel 22
vidljavoimendusteguri hiippelise
kasvu simulatsioonikasti kiiljepikkuse

21.58 juhul piirkonnas
100-10°—150-10° iteratsiooni.

nm

Joonisel 23 on samas simulatsioonis
arvutatud emissioonivoolude
tiheduste puhul korrelatsioon Kimocsi
simulatsioonikasti kiiljepikkusest
selgemalt ndha. Vorreldes elektrivilja
graafikutega joonisel 21, langevad
tiheduste

oluliselt

emissioonivoolude
vadrtused joonisel 23
kiiremini, ndidates, et vdljaemissioon
on kisitletaval juhul domineerivaks
efektiks.
100-10°—150-10° on
emissioonivoolude puhul aga piik 1.5

elektronemissiooni

Vahemikus

korda vaiksem kui emissioonivoolud
simulatsiooni alguses. Joonisel 21 on
elektrivdlja piik samas piirkonnas
simulatsiooni

korgem kui alguses

olevad elektrivalja tuvevuse
vadrtused. Jarelikult ei ole elektronide
termoemissioon vdljaemissiooni

korval tiihine, kuna wvastasel juhul

kaituksid emissioonivoolude
graafikud kvalitatiivselt  sarnaselt
elektrivdlja tugevuse graafikutega,
arvestades eksponentsiaalset

soltuvust, mis tuleneb valemist 4.
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Joonisel 24 on niha selge mehaanilise pinge tdus esimese 10°-2-10° Kimocsi iteratsiooni
jooksul — suurema simulatsioonikasti kiiljepikkuse puhul ~ 10°-4-10° iteratsiooni jooksul.
Seejdrel langevad mehaanilised pinged seda jarsemini, mida suurem on simulatsioonikasti kiilje
pikkus. Graafikud langevad kvalitatiivselt hdsti kokku elektrivdlja tugevuste graafikutega joonisel
21 ning vdljavoimendusteguri graafikutega joonisel 22, jéarelikult on pinnadefektis tekkivad
mehaanilised pinged otseses seoses lokaalse vdljavoimendusteguriga. See tdhendab omakorda, et
tekkivad mehaanilised pinged on otseses seoses emitteri geomeetrilise struktuuriga.

Siinsed graafikud on silutud liikuva keskmisega sama silumissammuga, nagu joonistel 21-23
ndidatud. Sellest hoolimata on joonise 24 graafikud vdhem fluktuatiivsed. Jarelikult on pinna-
aatomite liikumisel elektrivdljale monevorra suurem mdju kui mehaanilistele pingetele
vasekristallis vOi on kristallil seda mdju hajutav omadus. Teise variandina mojutavad algoritmi
tehtud lokaalsed vead elektrivélja arvutamisel mehaanilisi pingeid vdahem.

Joonis 25:
A: Emitteri struktuur joonisel 21 toodud 21.58 nm simulatsioonikasti kiiljepikkusega graafiku 125
x 10° iteratsiooni timbruses asuva piigi juures. Virviskaalal on elektrivdlja tugevus.

B: Emitteri struktuur joonisel 24 toodud 35.97 nm simulatsioonikasti kiiljepikkusega graafiku
jaoks mehaanilise pinge piigi juures 31 x 10° iteratsiooni timbruses.

C: Emitteris B ndhtavad sisepinged on kujutatud vdrviskaalal. Pindmine aatomkiht on
eemaldatud.

D: Joonistel B ning C kujutatud emitter 250 x 10° iteratsiooni jdrel.

Joonisel 25 on toodud pinna struktuurid joonistel 22, 23 ning 24 nédidatud piikide kohal. Samuti on
toodud pind pdrast 250-10° Kimocsi iteratsiooni, naitamaks pinna relakseerumise l5ppfaasi
toodud graafikutel. Joonis 25A illustreerib, et {iheainsa aatomi eendumine pinnast omab siinsel
juhul méargatavat efekti elektrivilja tugevusele, viidates iiksikule aatomile kujutatud struktuuri tipus,
mille timber on selgelt korgem elektrivéli. Joonis 25B on nditeks emitteri kujust, mille puhul on
ndha suuri mehaanilise pingeid emitteris. Viimaste pohjuseks on emitteri modnevOrra seenjas
struktuur, mistottu laia tilaosa ning pinna vahele jaab kitsam piirkond, kuhu koonduvad suuremad
mehaanilised pinged, mille illustreerimiseks on toodud joonis 25C.
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4.5 Arvutustulemuste soltuvus emitteri algkérgusest

2.2x 10 . ‘ ‘
—e—h=7.19 nm
——h=8.63 nm
oL h=10.07 nm}
——h=11.51 nm
h=12.95 nm
1.8l h=14.39 nm||

0 0.2 0.4 0.6

0.8 .
Aeg (s) x10°

Joonis 26: Elektrivilja ajaline soltuvus emitteri erinevate
algkérguste puhul. Graafikud on silutud liikuva
keskmisega silumissammuga 1 ns. Legendil toodud tegur

h mdrgib emitteri algkorgust.

13

1oX 10 . . ‘
——h=7.19 nm

R ——h=8.63 nm
g 10 h=10.07 nm{
> ——h=11.51 nm
% h=12.95 nm
O gt h=14.39 nm|
o

£

3

3 6

o

o

>

2yl i
o

i)

7}

0

E

L

0 1 Il 1 1 1 Il Il
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4 1.6
Aeg (s) x107°

Joonis 27: Emissioonivoolude tihedus soéltuvalt ajast
erinevate emitter algkérguste puhul. Graafikud silutud
silumissammuga 1 ns. Legendil toodud tegur h mdrgib

emitteri algkorgust. Vasekristalli temperatuur 1000 K.

Joonisel 26 olevatel graafikutel on
kujutatud  maksimaalne = saadud
ajalise  soltuvusega elektrivalja
vadrtus erineva algkorguse, ent sama
laiusega emitterite jaoks. Seega
siinsed tulemused annavad
ettekujutuse emitteri algkorguse ning
-laiuse suhte mojust elektriviljale.
Joonise  legendil  kirjeldatud
parameeter h tahistab
risttahukalise emitteri algkorgust.
Emitteri alglaius on fikseeritud 3.60
nm juures ning algasukoht on
tsentraliseeritud. Vasekristalli
algtemperatuur on 1000K.

Graafikutelt saab vélja lugeda, et
korgema emitteri puhul on esinevad
elektrivdlja  vaartused  enamasti
suuremad, mis on isedranis selgelt
avalduv, vorreldes graafikuid
emitteri korgustega h=7.19 nm voi
h=8.63 nm  muude toodud
graafikutega.  Esialgu  langevad
saadavad elektrivdlja
maksimaalvaartused ajas
eksponentsiaalselt, seejdrel kdituvad
graafikud fluktuatiivselt, kaldudes
pigem kahanemise poole, ent mitte
valistades tugevaid hiippeid
elektrivélja maksimumvdértustes.

Jooniselt 27 on ndha, et
emissioonivoolude tihedused
erinevate emitter algkorguste vahel
kaituvad kvalitatiivselt samamoodi.
Kvantitatiivselt on kolme suurema

korgusega emitteri puhul
emissioonivoolude tihedused
sarnased. Vorreldes

emissioonivoolude tihedusi
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graafikutel h=14.39 nm ning h=7.19 nm, on esimese 14 ns jooksul arvuline erinevus nende vahel

maksimaalselt kahekordne,

< 10° korreleerudes nende korguste suhtega.
° | | | | | ——h=7.19 nm Jooniselt 27 on ndha, et
7r +EZ?0687nnmm emissioonivoolude tihedused erinevate
6l —o— Ej ; .S ; m emitter algkorguste vahel kaituvad
he14.39 nm kvalitatiivselt samamoodi.

Kvantitatiivselt on kolme suurema

[$)]
T
L

korgusega emitteri puhul
emissioonivoolude tihedused sarnased.
Vorreldes emissioonivoolude tihedusi
graafikutel h=14.39 nm ning h=7.19
nm, on esimese 14 ns jooksul arvuline

W
T
L

N
T
L

Mehhaaniline pinge (Pa)
N

erinevus nende vahel maksimaalselt

kahekordne,  korreleerudes  nende
O 02 04 06 08 1 12 14 16 Kkorgustesuhtega.

Aeg (s -8
9(s) x10 Mehaaniline pinge emitteris touseb
Joqnis 28: ]YIehaanilise pinge séltuvus ajgst erin“evate ajas joonise 28 pohjal. Korgemas
emitter algkorguste puhul. Graafikud on silutud liikuva
keskmisega silumissammuga 2 ns.

emitteris on ndha  korgemaid
mehaanilisi pingeid. Siin koige kdrgem
esinev mehaaniline pinge on vahemalt
suurusjargu vorra suurem vase monokristalli plastilisuspiirist (98 MPa) [51], seega on vasekristallis
tekkivad deformatsioonid plastilised, mitte elastsed, ning seega on pdhjendatud suurte

deformatsioonide eeldus mudeli
o tilesehituses.
x 10
18 ~ T-800K
e T-1000K 4.6 Arvutustulemuste
16 T=1200K

sOltuvus vasekristalli
temperatuurist

Vastavalt valemile 44 soltub vasekristalli

1.4

E (V/m)

pinna muutumise kiirus temperatuurist.

Simulatsioonides kasutati sama emitteri
algkonfiguratsiooni laiusega 3.60 nm ning

0.6
korgusega 7.19 nm, muutes vasekristalli
0.4} o
tausttemperatuuri algtingimust.
0.2 ‘ ‘ ‘ ‘
0 ! 2 3 \ 5 6 / Kbigi kolme temperatuuri juures on
Aeg (s) x 107 g p J

esialgsed elektrivdljad vdga sarnased,
Joonis 29: Elektrivilja tugevuse soltuvus ajast

erineva tausttemperatuuriga  emitterite  puhul.
Graafikud on silutud 2 ns silumisaknaga.
Rakendatud  elektrivili 1750 MV/m. Emitteri Femocsi tsiiklis on enne LEM-arvutust
algkorgus  koigil  kolmel juhul 7.19 nm.

Simulatsioonikasti kiilje pikkus on 21.58 nm.

tingituna samast alggeomeetriast.
Moningane erinevus on tingitud sellest, et
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Kimocs. Seepdrast pole algfaasi arvutustulemused rangelt samade, vaid vdga sarnaste pindade jaoks.

Joonise 29 graafikute vordleval analiiiisil on ndha selgelt kiirem elektrivdlja tugevuste langus
korgemate emitteri algtemperatuuride puhul. Temperatuuri 800K juures on pind iisna statsionaarne
ning elektrivdlja tugevus muutub védhe. Temperatuuri 1000K juures on ndha selget elektrivilja
tugevuse langust ajas, temperatuuri 1200K juures aga selle vdga kiiret langemist.

Joonisel 30 toodud emissioonivoolude tiheduste ajalised graafikud kaituvad kvalitatiivselt sarnaselt
joonise 29 elektrivdlja tulemustega — korgemal temperatuuril langeb emissioonivoolude tihedus
jarsemalt. Ilmneb aga, et temperatuuril 800 K on emissioonivoolude tihedus stabiilse vaartusega.
Nii emissioonivoolude tiheduste kui ka elektrivdlja tugevuse graafikud nditavad, et pinna
diinaamika ning sellest tingitud protsessid s6ltuvad tugevalt temperatuurist.

13

6X 10 . . . ‘
——T=800K
——T=1000K

5t T=1200K/|
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\*]

Emissioonivoolude tihedus (A/m?)
— w

4 5 6 7

3
Aeg (s) x10°®

Joonis 30: Emissioonivoolude tiheduse soltuvus ajast
erinevate emitteritemperatuuride korral. Rakendatud

Emissioonivoolude tihedused on siinsel
juhul moddetavad kiimnetes teraamprites
ruutmeetri  kohta.  Teoreetiliselt on
1abilodgiprotsessi mojul tekkivad
emissioonivoolud kuni sadade amprite
suurusjargus  [3,7], arvestades  kiill
plasma teket.

Joonis 16A illustreerib, et
emissioonivoolud ldhtuvad viikeselt,
mone vorekonstandi ruudu suuruselt
pindalalt emitteri tipus. Joonise 30
maksimaalse emissioonivoolu tiheduse
ning emissiooni pindala valiku 10
vorekonstanti  ruudus  puhul  saab
emissioonivoolu  vdartusele  jargmise

elektrivdli 1750 MV/m. Emitteri algkorgus koigil hinnangu:
kolmel juhul 7.19 nm. Simulatsioonikasti kiilje pikkus
21.58 nm. Graafikud on silutud 2 ns silumisaknaga.
2 A
(3.597 nm)*-60-10 —=0.000776 A (51)
m

Jarelikult on plasma tekkel suur tdhtsus labiloogi tekkeks, voimendades tekkivat

elektronemissiooni. Siinne mudel seda aga ei arvesta.
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< 10° Joonisel 31 toodud mehaaniliste pingete
! | ' | | " [——T=s00K ajalise soltuvuse graafikul on
6l Tkl temperatuuride 1000 K ning 1200 K
s puhul ndha sama temperatuurist soltuvust
é | nagu joonistel 29 ning 30. Temperatuuri
= =800 K puhul tundub, et pinnadiinaamika
2 on muutunud nii aeglaseks, et graafikul
E | kujutatud 70 ns jooksul jddb emitter
cﬁu | faasi, kus mehaanilised pinged tousevad.
= Temperatuuril 1000K jddb see faas
| esimese 10 kujutatud ns sisse.
I R
Aeg (s) x10°

Joonis 31: Emitteris tekkiva mehaanilise pinge sbltuvus
ajast  erinevatel  vasekristalli ~ temperatuuridel.
Graafikud silutud sammuga 2 ns.

4.7 Edasised t6od

COMSOL ning selle kasutamiseks jooksutatav MATLAB on molemad kommertstarkvarad. Lisaks
sellele on ebaoptimaalne siisteem, kus igas iteratsioonis kutsutakse MATLAB-i kaudu iiles TetGen,
millega luuakse vork ning geomeetria, selleks, et see anda ette COMSOL-ile, mis hakkab esmalt
vorgust geomeetriat detekteerima, ehitades seejdrel iiles iilejadnud mudeli. Viimasele lisandub
COMSOL-i suhteline aeglus.

Vabavaraliselt on olemas funktsioonikogumik Deal II [52], mis on C++ programmeerimiskeele
baasil kirjutatud 10plike elementide meetodi kasutamiseks moeldud tarkvara. Deal II-s on
sisseehitatud meetodid vorgu loomiseks ning samuti arvutuste ldbiviimiseks, andes samaaegselt
kasutajale oluliselt rohkem kontrolli mudeli t66tamise iile, kuna manuaalselt on vaja teha asju, mis
on COMSOL-is automatiseeritud.

Femocsi koodi prototiiiip on hetkel osaliselt iimber kirjutatud Deal II platvormile. Kéesoleva t66
autor on kirjutanud selleks Laplace vorrandi lahendamise algoritmi, koostods Mihkel Veskega
Helsingi tilikoolist, kes on selle kokku pannud samuti TetGen-is implementeeritud vorgu loomise
meetodiga ning Kimocsiga, eesmérgiga kombineerida seda HELMOD-iga. Seega on elektrivélja
arvutamine arbitraarse geomeetria jaoks niitid voimalik ka Deal II-s.

Kuna Deal II baasil kirjutatud koodi on lihtne optimeerida, kulub iihe arvutusiteratsiooni
tegemiseks Deal II-s moni sekund. COMSOL-i ning MATLAB-iga kirjutatud algoritmi puhul pole
voimalik nii suurt arvutuskiirust kéasitletava mudeli puhul saavutada. Teisalt 1dheb ka lihtsamate
mudelite ehitamisega Deal II-s oluliselt kauem aega, seega Deal II mudel on arendamisjéargus.
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4.8 Kokkuvote

Kéesoleva t66 raames on kirjutatud algoritm Femocs, mis kasutab COMSOL MultiPhysics-is
implementeeritud GTF-mudelit ning atomistliku pinnadefekti diinaamika mudelit Kimocs,
arvutamaks vasepinna nanodefekti mudelis elektrivdlju, emissioonivoole, vasekristallis tekkivaid
pingeid ning emissioonivoole, et uurida nende arengut ajas, soltuvalt pinna muutumisest. Algoritm
on ehitatud lihtsalt kohandatavaks, ning sellesse on implementeeritud prototiiiipne pinna
rekonstrueerimise algoritm.

Pinna rekonstrueerimisalgoritm on vélja todtatud kahe meetodi katsetuste tulemusena, millest
viimane td6tab piisavalt hdsti, et seda kasutada esialgsetes arvutustes. Tulemuste tdpsus on
kiillaldane, et analiiiisida emissioonivoolude, vasekristalli mehaaniliste pingete ning emitteri kohal
oleva elektrivdlja kvalitatiivset kditumist. Elektrivdlja arvutustulemuste hinnanguliseks ebatédpsuse
maddraks pinna rekonstrueerimismeetodi ebatdiuslikkusest tingituna on ligikaudu 20 %. Vordlusel
HELMOD-iga on samadel pindadel saadud elektrivdlja jaotused samad, kdesoleva algoritmi
arvutatud elektrivdlja vaartused on aga suuremad.

HELMOD-i elektrivédlja tulemustega vorreldes on saadud tulemused védhemalt sama tdpsed.
Kéesolevas t66s saadud algoritmiga saadud tulemused olid korgemad kui HELMOD-iga saadud
tulemused, mis on ootuspdrane tulemus.

Simuleeritud emitterid saavutasid eeldusi arvesse vottes lokaalse védljavoimendusteguri véartuse,
mis on samas suurusjdrgus kirjanduses mainitud 1dbil66gi tekkeks vajaliku ligikaudu 100-kordse
vdljavoimendusteguriga. Mudelis arvutatud elektrivdlja tugevused emitteri kohal kaitusid
kirjanduses mainitule vastavalt: korgema emitteri puhul oli emitteri kohal oleva elektrivilja tugevus
suurem. Lithemad emitterid vajusid pinnale laiali, tingides algul eksponentsiaalse elektrivilja
kahanemise, mis seejdrel jdi mingi vaartuse ldhedale, tehes siiski markimisvaarseid fluktuatsioone.
Korgemate emitterite puhul oli ndha algul elektrivélja tugevuse eksponentsiaalset kahanemist, mis
léks tile lineaarseks kahanemiseks.

Emissioonivoolude tihedused olid korgemate emitterite puhul korgemad. Emissioonivoolude
tihedused langesid esialgu eksponentsiaalselt, seejérel piisisid enam-vdahem konstantsena.

Elektrivdlja mdjul tekkisid vasekristallis mehaanilised pinged suurusjargus 10° Pa. Kdorgemate
emitterite puhul tekkisid oluliselt suuremad mehaanilised pinged. Tekkivad pinged {iletasid vase
monokristalli plastilisuspiiri, mistdttu esineb emitteris plastiline deformatsioon.
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