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Abstrakt

V programu COMSOL Multiphysics byl vytvofen 2D model vedeni tepla jako
simulace tepelného ohi‘evu materiilu po dopadu pulsu laserového paprsku. Simulace
byla provedena jak pro objemové materialy tak pro tenké vrstvy. Pro zjiSténi
tepelného odporu mezi tenkou vrstvou a substratem byl pouzit analyticky 1D model
vytvoreny v programu MATLAB. Vysledky 2D modeli byly porovnany s 1D
analytickym modelem [1-4] a sexperimenty (nanosecond flash front method)
provedenymi KrF laserem o vinové délce 248 nm s délkou pulsu 27 ns FWHM (Full
Width at Half Maximum). Vysledky modeli a experimenti byly porovnany pro tenké
vrstvy Zeleza na ki‘femikovém substratu a wolframu na Zelezném substratu.

1 Uvod

Vyznam laserového zpracovani a zjistovani tepelnych vlastnosti objemovych materidld a
tenkych vrstev stale vzrustd. Lasery jsou pouzivany pro fezani, vrtani, svafovani, znaceni materiala
atd., pulsni lasery jsou Casto pouzivany pro zahtati, roztaveni nebo ablaci povrchu. Kratké laserové
pulsy vnaseji do tenké povrchové vrstvy piesné dané mnozstvi energie a vnitini ¢ast zlstava bez
tepelné zmény. Tenké vrstvy se specifickymi vlastnostmi (tvrdost, tepelna odolnost, koeficient tfeni
atd.) jsou Casto vystavovany vysokym teplotdm, proto je nutné znat jejich vlastnosti za vysSich nez
pokojovych teplot. Jednou z moznosti je ohtat povrch laserovym pulsem a pozorovat teplotni odezvu,
tepelné vlastnosti materialu lze potom urcit z prubéhu povrchové teploty.

Pro laserové vysetrovani tepelnych vlastnosti bylo vyvinuto mnoho experimentalnich systéma.
Pii méfeni teplotni zmény povrchu je casto vyuzivano bezkontaktniho méfeni, protoze vyssi teplotu
ma jen cast vzorku a jeji pokles je velmi rychly. Pomoci rychlych infraervenych detektort a zrcadel
s vysokou odrazivosti lze méfit intenzitu infracerveného zafeni v fadech nanosekund (nanosecond
flash method) ze zadni strany vzorku [5, 6], béznéjsi je snimani teploty z predni strany [1, 2 a 3].

Vytvotenim zjednoduseného modelu interakce laseru s materialem lze simulovat jeho chovéni a
porovnat vysledky modelll a experimentu. V oblasti ohfevu materialu laserem bylo provedeno mnoho
pocitacovych simulaci pro primyslové aplikace — model laserového svarovani [7], vytvrzovani
povrchu laserem [8] a laserové ohybani trubek [9]. Jiné modely byly vyvinuty na zakladé
laboratornich experimentt vyuzivajicich rizné druhy laserti [10, 11] a vysoce energetickych laserd pro
ablaci materiala [12, 13].

Jeden z demo piikladi programu COMSOL Multiphysics fesi interakci laseru s kiemikovym
vzorkem, ale §itka laserového paprsku je zanedbana. V tomto piikladu je kiemik povazovan za
polopropustny a je pocitano s absorpci energie v hloubce podle Lambert-Beerova zakona. Model
interakce laseru s pohybujicim se materialem vytvoril Bianco a spol. [14]. Simulovali pohybujici se
laser s Gaussovskym rozdélenim energie, nekonecnym nebo jednim smérem nekoneCnym 3D
obrobkem jednoduchého kvadrovitého tvaru s tepelnymi ztratami radiaci a konvekci. VSechny jejich
simulace byly provedeny pro ¢asy v fadu sekund a pro relativné velké vzorky.

V tomto ¢lanku je feSen laserovy ohfev vzorku o rozmérech 10x10x2 mm s laserem ozafenou
oblasti 2x2 mm (obr. 1) pro ¢as v fadu nanosekund, protoze pouzity KrF laser ma délku trvani pulsu
27 ns FWHM. Teplotni pole ve 2D COMSOL modelu je pocitano jen pro ¢ast vzorku — pro hranici



mezi ohfivanou a neohiivanou oblasti a v z-ové soutfadnici pro hloubky, kde je vyrazni zména teploty
— desitky mikrometra (obr. 2).
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Obrazek 1: Schematicky pohled na interakci laserového Obrazek 2: Nakres vybrané ¢asti vzorku
paprsku s povrchem materidlu (rozméry v mm) pro model v COMSOLu s oznac¢enim
okrajovych podminek

2 Matematicky popis
Matematicka formulace problému je popséna objemovou rovnici vedeni tepla

oT
p-C, o =V-(WVT), (1)

kde p je hustota materidlu, C, mérna tepelna kapacita, T teplota, ¢ Cas a k tepelna vodivost materialu.
Vzorek miize byt zjednodusen na 2D obdélnik — x soufadnice pro $itku a z soufadnice pro hloubku
(obr. 2). Pro simulaci tepelného plisobeni laseru byla vybrana pouze cast vzorku, a to o takovych
rozmérech, které nemaji vliv na §ifeni tepla po specifikovany ¢as (500 ns). Resen je pouze piestup
tepla na rozhrani ohfivané ¢asti (ozafené laserem) a neohfivané ¢asti (neozaiené laserem). Jako zdroj
tepla byla pouzita energie absorbovana na povrchu. Absorpce energie pod povrchem mize byt
zanedbana, protoZe pro kovy je hloubka priiniku zafeni velmi mal4 v porovnéni s vyskou vysetfované
¢asti vzorku (tab. 1). Hloubka priniku zafeni oa KrF laseru o vinové délce A = 248 nm zavisi na
optickych vlastnostech materidlu — indexu lomu #, a extinkéniho koeficientu n,

n=n, +in,. 2)
Absorp¢éni koeficient ¢ mtize byt vyjadien rovnici

2w 4 2
0= n, 4rxn,

c A _%’

)

kde @ je kruhova frekvence, ¢ rychlost svétla, a mize byt dosazen do Lambert-Beerova zakona
I(z)=1, -, 4)

kde I(z) je intenzita zavisla na hloubce, /; intenzita na povrchu a z hloubka. V hloubce z=3-6a je
pomér intenzit mensi nez 3%.



Tabulka 1: OPTICKE VLASTNOSTI VYBRANYCH KOVU [15]

Material n ny a(m’l) oa(nm)
Al 0,19 2,94 0,1490°10° 13,4253
Cu 1,12 1,88 0,0953°10° 20,9949
W 34 0,14 0,144410° 13,8493

Okrajova podminka na povrchu vzorku (oznacena ¢. 3 na obr. 2) je popsana rovnici

amb

7-(kVT)=qy + h(Ty —T )+ o £{T, ~T*), )

kde 7 je normalovy vektor, g, tepelny tok povrchem, 4 koeficient pfestupu tepla konvekei, Ty a Ty
vnéjsi teploty, o Stefan-Boltzmannova konstanta a ¢ emisivita. Pro modelovani laseru jako tepelného
zdroje byly pouzity dva tvary prubéhu vykonu laseru — obdélnikovy a trojuhelnikovy. Neohtivana
oblast (ozn. ¢. 4) ma rovnici stejného tvaru jako je rovnice (5) bez zdrojového ¢lenu go. Leva, prava a
spodni strana (€. 1, 2 a 5) jsou povazovany za tepelné izolované — adiabatické podminky, tj.

i-(kVT)=0. (6)

V pfipadé modelovani tenké vrstvy je uvazovéana vnitini okrajova podminka mezi tenkou
vrstvou a substratem

ii-(k,VT, - k,VT,)=0. (7)

Rovnice (7) ma vyznam kontinuity tepelného toku, v 1D modelu vytvofeném v MATLABu je pouzito
rozhrani s tepelnym odporem

a-(k,VT, —k,VT,)=h-(T, - T,), (8)

kde / predstavuje prevracenou hodnotu tepelného odporu R.

3 Realizace v COMSOLu

Pro tepelny model byl vybran ,,Heat transfer mode* a ,,Transient analysis* v prenosu tepla typu
»Conduction®. Geometrie vzorku je tvofena obdélnikem s rozméry podle obr. 2 a ¢arou pro vytvoreni
ozateného povrchu s pouzitim Boolovského operatoru difference. Pro tenké vrstvy jsou vytvoreny dva
obdélniky a umistény k sobe¢.

V Global expressions jsou zadany proménné a konstanty nezbytné pro modelovani laserového
pulsu — absorbovana energie, ovlivnéna oblast, tvar pulsu (Casovy prubéh absorbovaného tepelného
toku) a emisivita materialu. ObdéInikovy tvar je tvofen jednou hodnotou tepelného toku po dobu pulsu
7= 27 ns, trojuhelnikovy tvar linearnim nardistem na maximalni tok v ¢ase #,,,, = 5 ns a poté linearnim
poklesem na nulovou hodnotu v ¢ase #.,; = 50 ns [16] se stejnou energii jako v prvnim pfipadé.
Pocate¢ni teplota vSech oblasti je nastavena na 293 K.

Jako zdroj tepla je pouzita energie absorbovand na povrchu. Povrchova okrajova podminka
zahrnuje tepelné zateni (e = 0,1) a tepelny prestup do okoli (4 = 10 Wm™K™). Pro tenké vrstvy bylo
rozhrani mezi tenkou vrstvou a substratem pocitano s kontinuitou tepelného toku jako wvnitini
okrajovou podminkou. Ostatni okrajové podminky byly povazovany za tepeln¢ izolované (adiabatické
podminky). Elementy sit€¢ maji maximalni velikost 500 nm, na povrchu (okraje 3 a 4) je pouzito
jemnéjsi rozdéleni elementti s maximalni velikosti 20 nm. Pro vnitini okrajovou podminku tenkych
vrstev je také zadana maximalni velikost elementu 20 nm.

V solver paramaters je nastaveno ¢asove rozpéti 1 az 500 ns s krokem 1 ns. Pro feSeni je pouzit
standardni fesic.



V modu Postprocessing je vybrano Cross-Section Plot parameters/Point a zadany soufadnice
bodu [-40e™, 0] pro zobrazeni povrchové teploty (40 pum od hranice). Rozdil této teploty oproti
pocatecni teploté je pouzit pro vypocet zdanlivé efuzivity (apparent effusivity) e, podle [4]

Q

€unp ()= W ; )

kde T,(¢) je diferencilni teplota, Q hustota absorbované energie a ¢ Cas.

4 Vysledky modelu

Obrazek 3 predstavuje vyvoj teplotniho pole v 1140 nm tenké vrstvé Fe na Si substratu pfi
absorbované hustoté energie Q = 107,5 mJem™.
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Obrazek 3: Vyvoj teplotniho pole 1140 nm silné vrstvy Fe na Si substratu (Q = 107,5 mJem™) pro asy
a) 27 ns, b) 100 ns, c¢) 250 ns, d) 500 ns

Se vzristajici hloubkou vysetfovaného bodu ve vzorku klesa maximalni dosazena teplota, jak je
mozné vidét na obrazku 4. Na obrazku 5 je znazornén Casovy prubeh hustoty vykonu pro modelovany
trojihelnikovy a obdélnikovy puls pii absorbované hustoté energie Q = 125 mJem™, pro porovnani je
pridan redlny prabeh hustoty absorbovaného vykonu laserového paprsku reprodukovany z intenzity
odrazeného paprsku.
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Obrazek 4: Casovy pribéh teploty 1140 nm silné Obrazek 5: Hustota vykonu pro modelovany
vrstvy Fe/Si v hloubkach 0, 5, 10, 15,20 a 30 um  obdélnikovy a trojihelnikovy puls a pro skute¢ny
puls, 0 =125 mJem™

Na obrazku 6 a 7 je vidét rozdil mezi pouzitim trojuhelnikového a obdélnikového tvaru
laserového pulsu v ¢asovém pritb¢hu teploty resp. efuzivity. Pouzité hustoty absorbované energie a
maximalni teploty souhlasi s vysledky experimenti provedenymi v laboratoii GREMI [2]. Teoreticka
hodnota efuzivity zeleza vypoctena podle definice je

e, =J p-C, -k =-/7870-450-80 =16830 Jm™s"*K", (10)

coz je v souladu s vysledky 2D modelu v COMSOLu (obr. 7).
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Obrazek 6: Zavislost povrchové teploty na ¢ase - Obrazek 7: Zavislost efuzivity na ¢ase pro
porovnani pro objemovy vzorek zeleza obdélnikovy a trojuhelnikovy puls

5 Experimentalni systém a vysledky

Hlavnimi prvky, které obsahuje experimentalni systém, jsou excimer KrF laser (4 = 248 nm
s délkou trvani pulsu 27 ns FWHM a maximalni opakovatelnou frekvenci 50 Hz), homogenizér
laserového svazku, otocny keramicky drzak na 8 vzorkd, 2 mimoosa parabolicka zrcadla, infracerveny
detektor chlazeny kapalnym dusikem a dalsi optické prvky — detailné popsano v [2]. Detailni pohled

na cestu infracerveného zatreni ze zahiatého povrchu vzorku na citlivou plochu infracerveného
detektoru je ukdzan na obrazku 8.
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Z povrchové teploty, ktera je ziskana z méfeni za pomoci kalibra¢ni kiivky, je vypocitana
efuzivita. Kalibra¢ni kiivka ukazuje zavislost vystupniho napéti infrac¢erveného detektoru na teploté
vzorku. Kalibra¢ni kiivka U = U(T) je vytvorena pied nebo po kazdém meéteni za pouziti ohmického
ohfevu a méfeni teploty na zadni stran¢€ termoclankem. Pro vypocet teploty je pouzita inversni kiivka
T = T(U) a po ozafeni vzorku laserem je Casova zavislost napéti U(t) piepocitana na teplotni Casovou
zavislost T(t). Ze znalosti zmény &asového prib&hu povrchové teploty oproti pocatecni teploté T, (¢),
hustoty absorbované energie O a Casu ¢ je vypocitana efuzivita e podle vztahu (9).

Porovnani mezi teplotnim pribéhem povrchové teploty jako vysledku 2D modelu v COMSOLu,
1D modelu tenké vrstvy v MATLABu a méteni 540 nm tenké vrstvy Fe/Si, ktera byla pripravena
plasmovou magnetronovou depozici, je ukdzano na obrazku 9. Objemové Zelezo a 540 nm Fe/Si bylo
simulovano v COMSOLu pii hustoté absorbované energie O = 123 mJem™. 1D analyticky model byl
vytvofen v MATLABu podle [2] s tepelnou vodivosti &z, = 80 Wm 'K, tepelnym odporem rozhrani
R=3.10° m*>.K.W" a hustotou absorbované energie Q = 115 mJem™.

450 T T T T T T T T T 19000

—— COMSOL 2D Fe

—— COMSO0L 20 Fel3i
— MATLAE 1D model

| measurement Fe/Si ||

18000

ok

TB000 L oo eee e e

ABO00 Fovoveeioro il .

................................................ Y
o i o
g D
2. Nm
= £ 14000
=
=
13000 -
: : COMSOLZD Fe
12000 ko Do e COMSOL 2D Fersi
/ : : MATLAB 10 model
. : mooo L R .
il i | ; i ] i 1 i i 10000 i 1 i i L i | ; i
0 B0 100 180 200 250 300 30 400 450 &00 0 &1 100 180 200 260 300 350 400 450 500

t(ns) t(ns)

Obrazek 9: Méfena a simulovana teplotni odezva  Obrazek 10: Méfeny a simulovany vyvoj
tenké vrstvy Fe/Si o tloustce 540 nm efuzivity tenké vrstvy Fe/Si o tloust'ce 540 nm



Pro vypocet efuzivity z meéfeni bylo pouzito logaritmického priméru teploty. Teoreticka
hodnota efuzivity pro kiemikovy substrét je es; = 15700 Jm™?s™?K™" (k= 148 Wm'K™', p= 2330 kgm™,
C,=712 Jkg'lK'l) a efuzivita zeleza ex, = 16830 Jm™>s?’K"!. Obrazek 10 ukazuje dobrou shodu mezi
efuzivitou ziskanou z 1D modelu a 2D modelu. Lepsi shoda efuzivity z méteni a vysledkii modeld by
byla pro ¢asy delsi nez 300 ns.
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Obrazek 11: Méfena a simulovana teplotni odezva Obrazek 12: Méfeny a simulovany vyvoj efuzivity
tenké vrstvy wolframu o tloustce 770 nm na tenké vrstvy W/Fe o tloustce 770 nm
Zelezném substratu

Teplotni odezvu a ¢asovy vyvoj efuzivity tenké vrstvy wolframu o tloust’ce 770 nm na Zelezném
substratu ukazuji obrazky 11 a 12. Pii simulaci v COMSOLu byla zadéana tepelna vodivost wolframu
kw =70 Wm'K"' (shoda s [3]), coZ je hodnota mensi neZ pro objemovy wolfram (kwo,= 174 Wm™'K™).
1D modelem byl uréen tepelny odpor rozhrani R = 410° m>.K.W™. Pro oba modely byla zadana
hustota absorbované energie O = 63,7 mJem™. Teoreticka hodnota efuzivity objemového wolframu je
ewo = 21050 Jm?s"?K™" (kwo = 174 Wm'K™', p= 19300 kgm”, C, = 132 Jkg'K™") a pro vySetfovanou
tenkou vrstvu ey = 12360 Jm™?s 2K (kw =70 Wm'K™").

6 Zavér
Prezentovany numericky model umoziiuje uréeni 2D ptechodného teplotniho pole vyvolaného
nanosekundovym laserovym pulsem na objemovy material nebo tenkou vrstvu. Z profil povrchové

teploty byla vypocitana tepelna efuzivita a teplotni pole ukazala §ifeni tepla do materialu po dopadu
laserového paprsku.

Bylo ukazano, ze pro modelovani laserového pulsu je trojihelnikovy tvar vhodnéjsi nez
obdélnikovy, protoze teplotni profil je blizsi experimentalni teploté. Vysledky pouzitého 2D modelu
v COMSOLu jsou v souladu s analytickym 1D modelem v MATLABu a méfenimi.

V ptipadé 540 nm tenké vrstvy Zeleza na kiemikovém substratu jsou si teplotni prubéhy velmi
blizké s maximalnimi teplotami okolo 380°C v ¢ase ¢t = 27 ns a pfiblizn¢ exponencidlnim poklesem na
85°C v ¢t = 500 ns. Vypoétené efuzivity jsou blizké teoretickym hodnotam efuzivit objemovych
materiald ep, = 16830 Jm?s"?K ™" a eg; = 15700 Jm™s "K' pro ¢asy blizici se 500 ns. Experimentalni
efuzivita by byla blizsi teoretické hodnot€ pro delsi ¢asy.

V ptipadé¢ 770 nm tenké vrstvy wolframu na zelezném substratu dosahuji teplotni pribéhy
maximalnich hodnot okolo 245 °C v ¢ase ¢t = 25 ns a poklesem na 50 °C v ¢ = 500 ns. Efuzivity
vypoétené z modelr se blizi hodnoté efuzivity substratu er, = 16830 Jm™s"’K™'. Podobny trend lze
ocekavat 1 pro efuzivitu vypoctenou z experimentu pro delsi Casy.
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