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ABSTRACT

The application of particle simulation techniques in low-temperature plasma physics is reviewed and il-
lustrated with examples: (i) Monte Carlo simulations used for description of nonequilibrium charged particle
transport in low-pressure gas discharges, and (ii) Molecular Dynamics simulations of strongly-coupled many-
particle systems formed in dusty plasma liquids.

OSSZEFOGLALO

A cikk részecskeszimuldciora alapuld szamitogépes modellezési modszerek egyes alkalmazdsait mutatja
be az alacsonyhomérsékletii plazmafizika teriiletén. Példdkkal illusztralja (i) a toltétt részecskék mozgasanak
Monte Carlo tipusu leirasat elektromos térben, valamint (ii) komplex plazmakban létrehozott plazmafolyade-
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1. BEVEZETES

Az Univerzum lathatd anyaganak tilnyomo része plazma allapotban talalhatd. A természetben és labo-
ratoriumi koriilmények kozott eldallitott plazmakra jellemz6 részecskestirtiség és részecskeenergia rendkiviil
tag hatarok kozott valtozik. A plazmak egyes tipusainak leirasahoz természetesen kiilonbdz0 matematikai
megkdozelités hasznalhato. Egyes esetekben a részecske tipusu leiras elény6sen alkalmazhatd, az ehhez a kor-
hoz tartoz6é médszerek alkalmazhatdsagi lehetoségei, a szamitastechnikai eszkdzok fejlodésének koszonhetden
egyre boviilnek.

A mesterségesen eldallitott plazmak egyes tipusai gyakorlati szempontbol is igen jelentdsek. Ilyenek
példaul a kis ionizaltsagi foku kddfénykisiilések, amelyek széleskortien alkalmazhatok fényforrasokban, integ-
ralt aramkorok gyartasanak technoldgiai 1épéseiben, gazlézerekben. Ezen gazkisiilések elemi folyamatok
szintjén valdé megértése a tudomanyos ismeretek megszerzésén kiviil az alkalmazasok szempontjabdl is rend-
kiviil fontos. Az alacsony nyomast kodfénykisiilések esetében e célra hatékonyan alkalmazhat6 a toltott ré-
szecskék mozgasanak Monte Carlo tipust leirdsa, amellyel egyes részecskék palyaja és titkozési folyamatai
kovethetok.

A plazmaék legtobb tipusaban a részecskék kolcsonhatdsabol szarmazéd (potencidlis) energia altalaban
tobb nagysagreddel kisebb a hdmozgasbol adddd kinetikus energianal, a plazmak egyes tipusaiban azonban
forditott helyzet is eldallhat. Ilyen, un. erdsen csatolt (potencialis energia altal dominalt, nemidealis) plazmak-
ra példa a neutroncsillagok kdpenyében, fehér torpe csillagokban, oriasbolygdk belsejében talalhatdo anyagal-
lapot. Mesterségesen létrehozott erdsen csatolt plazmakra példaként emlithetok a csapdakban tarolt ionok.
Tovabbi fontos rendszerek a komplex (poros) plazmak, amelyekben az elektronok, ionok és semleges gazato-
mok (molekuldk) mellett nanométer — mikrométer méretti részecskék is jelen vannak. Ilyen rendszerekre aszt-
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rofizikai példaként a csillagkzi por, az tistokosok csovaja, egyes bolygok gytiriii emlithetok. A porrészecskék
elektromosan t6ltotté valhatnak, igy a plazma tobbi 6sszetevojével kolesonhatasba keriilnek és azokhoz hason-
loan reagalnak a kiilsé elektromos és magneses térre. Mivel a (viszonylag) nagy méretli porrészecskék nagy
toltést vehetnek fel, igy a porrészecskék gyakran erdsen csatolt rendszert alkotnak, plazmakristalyok keletkez-
hetnek. Az erdsen csatolt plazmak termodinamikai jellemzdi, transzportjelenségei és kollektiv gerjesztései
hatékonyan tanulmanyozhatdk molekuladinamikai szimuldcio alkalmazasaval.

2. ELEKTRONOK MOZGASANAK LEIRASA GYENGEN IONIZALT PLAZMAKBAN

A toltéshordozdk mozgasanak leirdsa a gazkisiilési modellek alapja. A kovetkezOkben eldszor olyan
alacsony ionizacids foku plazmak esetét vizsgaljuk, amelyekben elhanyagolhaté a toltott részecskék kozotti
direkt kolesonhatas (pl. elektron-elektron titkdzések) €s ennek koszonhetden csak a toltott részecskék (elekt-
ronok vagy ionok) transzportjat kell leirni a semleges gazban. A legegyszertibb esetet a homogén ¢és staciona-
rius E elektromos térerésséggel jellemzett, végtelen kiterjedést tér esete jelenti. Ilyen koriilmények kozott a
részecskék mozgasa jol jellemezhetd a transzportegyiitthatokkal: a mozgékonysaggal, valamint a diffuzids
egytitthatokkal. A homogén ¢és stacionarius elektromos tér, valamint a végtelen kiterjedésti vizsgalt tartomany
feltételezésének koszonhetéen a részecskék mozgasa az elektromos térrel egyensulyban van, a transzport-
egyiitthatok az E/n redukalt elektromos térerdsség figgvényei [1]. Ezt az egyensulyi, vagy hidrodinamikai
transzport esetének nevezzik, amelynek matematikailag megfogalmazott feltétele, hogy az egyes {itk6zések
kozott az elektromos térerdsség térben ne valtozzon lényegesen: A (dE/dx) (( E, illetve idében: v'(dE/df) (( E,
ahol A az iitkozési szabad tthossz, v pedig az iitkozési frekvencia. Laboratoriumi gazkisiilések esetében — az
elobbi feltételezésekkel ellentétben — a vizsgalt térrész mindig véges: fém és/vagy dielektrikum falak hatérol-
jak, tovabba sok esetben a térerdsség térben és idében valtozik.

Townsend kistilésekben (ahol ugyan homogén és stacionarius elektromos tér van jelen) a katodbdl kilé-
po elektronoknak bizonyos ut megtételére sziikségiik van ahhoz, hogy felvegyék az adott E/n redukalt elekt-
romos térerdsségnek megfeleld sebességet [2]. Ezutan transzportjuk egyenstlyi jellegiivé valik, egészen addig,
amig az andd kozelébe jutnak, az ugyanis az elektronokat abszorbedlja és emiatt az anod kornyezetében a
sebességeloszlas fiiggvénylik alakja torzul az egyensulyihoz képest. A helyzet tovabb bonyolodik a hidegka-
todu kodfénykisiilések katodja kozelében, ahol a szamottevd toltésstrliség hatasara térben gyorsan valtozo
elektromos térerésség van jelen, (dE/dx)A ~ E, igy nem teljesiil a hidrodinamikai transzport feltétele. Kod-
fénykistilésekben a hidrodinamikai kozelités a negativ fény 1étét sem tudja magyarazni, ez ugyanis egy olyan
tartomany, ahol az elektromos térerdsség kozel nulla, az ionizacio és a gerjesztés foka viszont jelentds, a katdd
sotéttérbdl beinjektalt gyors elektronoknak koszonhetden. Megallapithatjuk tehat, hogy a nagy elektromos
térerosség-gradiens és az elektrodak jelenléte a toltéshordozok mozgasaban kiilon-kiilon is nemegyensulyi
(nemhidrodinamikai) effektusokat eredményeznek. Hasonlo viselkedéshez vezethet az elektromos térerdsség
idobeli gyors valtozasa. A nemegyensulyi transzport leirdsara 1ényegében két alternativa kindlkozik: a Boltz-
mann egyenlet megoldasa, illetve a Monte-Carlo tipusu részecskeszimuldcios modszerek alkalmazasa.

A Boltzmann-egyenlet — mely altalanos alakjaban egy, a 6-dimenzios fazistérben felirt folytonossagi
egyenlet — megoldasa altalanos esetben (3-dimenzios, id6fiiggd probléma) igen nehéz (gyakran reménytelen)
feladat. Staciondrius megoldast keresve, illetve a térbeli dimenzidszamot csokkentve (pl. 1-dimenzids, vagy
hengerszimmetrikus rendszert feltételezve) az egyenlet egyszeriibb alakra hozhat6. Megolddsara azonban
ezekben az esetekben is igen bonyolult numerikus moédszereket hasznalnak [3]. Mig a Boltzmann-egyenlet a
részecskék eloszlasfiiggvényével manipulal, addig az alternativat jelenté Monte-Carlo (MC) szimulécio egyes
részecskék kovetésén alapul, és a sokasagra jellemz6 paramétereket az egyes részecskék jellemzoinek atlago-
lasaval adja meg. Ily modon a szimulacié alkalmazasaval valos képet kaphatunk a lejatszodd folyamatokrol,
egyszerlen vizsgalhatd az események statisztikaja. A vizsgalt részecske kovetéséhez a Monte-Carlo szimula-
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2
m d rgz) =gE(r,?) (1)
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és a kovetkezo iitkozés helyének meghatarozasara szolgalo egyenletet:

LS nofe(s)lds =—In(1- Ry;) » 2)
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ahol ¢ és m a részecske toltése és tomege, 5o €s 51 az el6zd és a kovetkezo {itkdzes pozicidja a részecske palya-
ja mentén, ¢ az {itk6zési folyamatok hataskeresztmetszeteinek Gsszege, amely az € részecskeenergia fiiggvé-
nye, és Ry a [0,1) intervallumon egyenletes eloszlasu véletlenszamot jelol. Az utdbbi egyenletet s;-re kell
megoldani, a trajektériaszakasz elején generalt Ry, véletlenszammal. A szabad uthossz befutdsa utan a ré-
szecske kiilonbozo litkozesi folyamatokban vehet részt. Az egyes folyamatok bekovetkezésének valoszinlisége
aranyos az {litk6zési energianal vett megfeleld hataskeresztmetszet-értékekkel. (Elektronok esetében a figye-
lembe vett {itkozési folyamatok altalaban a rugalmas szoras, az atomok gerjesztése és ionizacioja.)

A Monte Carlo szimulacié mitkodésének illusztralasara az 1. abra egy elektronlavina (ionizaciokkal tor-
ténd elektronsokszorozodas) idobeli fejlodését mutatja. A szimulacié paraméterei: argon gaz 41.1 Pa nyoma-
son, 4 cm elektrodatavolsag, 200 V fesziiltség. A lavina egy, a katodbdl (abran bal oldali elektrodabdl) kilépd
elektron hatasara indul meg.

T=120.0ns

y [em]
y [em]
y [em]

X [em]

1. dbra
Egy elektronlavina névekedése az idd fiiggvényében:
pillanatképek az elektronok trajektoridinak Monte Carlo szimulaciojabol.
A katéd minden esetben a bal oldali (x = 0 cm),
az anod a jobb oldali (x = 4 cm) elektroda. A vonalak az egyes elektronok pdlydit mutatjik, a
torések iitkozési folyamatokat jelolnek, az elagazasok ionizacios folyamatoknak felelnek meg

Az elektronlavindk pontos leirdsa alapvetd fontossagu a gazkisiilésfizika egyik legalapvetobb jelensé-
gének, a gaz atiitésének, elektromos vezetd allapotba kertilésének tanulmanyozasanal. Az atiitési folyamat
Iényege (els6 kozelitésben) ugyanis az, hogy az elektronlavinakban keletkezett pozitiv ionok a katdd feliiletére
érve onnan Ujabb elektronokat valthatnak ki, és igy az id6 fiiggvényében, makroszkopikus szinten is egy on-
fenntarto toltéssokszorozodasi folyamat alakul ki. A Monte Carlo szimulacié a gazok atiitésének vizsgalataban

nal is, ahol tobbnyire egy folyadékmodellel egyiitt alkalmazzak. Az ilyen, Gn. hibrid modellekben [4-6] a
Monte Carlo szimuléciot a gyors, az elektromos téreloszlassal nem egyenstlyban 1év6 elektronok mozgasanak
és utkozési folyamatainak leirasara és igy a pontos ionizacids forrasfiiggvény meghatarozasara hasznaljak,
mely aztan bemend adatként szolgal a lassi elektronokat és az ionokat leiré folyadékmodell szamara. A
Monte Carlo szimulacié ugyancsak fontos szerepet kap az un. Particle-in-Cell (PIC) szimulacios modszerben
[7], amely tobbek kozott gazkisiilések dnkonzisztens leirdsara alkalmazhato. Utkdzéses plazmék szimulacidja
esetében a PIC mddszerben a Monte Carlo modszer alapjan hatarozhatd meg az egyes részecskék titkdzésének
pozicidja és az litkozések tipusa.
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3. EROSEN CSATOLT PLAZMAFOLYADEKOK SZIMULACIOJA

Erésen csatolt plazmak alatt olyan tulajdonsagokkal bird rendszereket értiink, ahol az elektromosan to1-
tott részecskék kolesonhatasabdl szarmazd potencialis energia (Iényegesen) felilmulja a kinetikus energiat.
Coulomb-kolesonhatast feltételezve és a potencialis energiat egy karakterisztikus a tavolsag mellett szamitva,
a potencialis ¢s kinetikus energia Ey;, ~k7 hanyadosaként definidlhato csatoldsi paraméter:

1 2
I i 3)
47[80 akT

ahol g a részecskék toltése, a pedig a Wigner-Seitz sugar (amely 3 dimenzidban az egy részecskére eso térfo-
gatnak megfeleld gobmb sugara, kétdimenzios rendszerek esetében pedig az egy részecskéhez tartozo kor alakt
tartomany sugara). Erdsen csatolt plazmakrdl I" )) 1 esetében beszéliink [8]. Az erdsen csatolt plazmak kiilon-
b6z6 szamu komponensbdl allhatnak, amelyek jellemzdi tobb paraméter tekintetében eltérhetnek. A legegy-
szerlibb esetet az egykomponensii plazmak jelentik, amelyekben csak egyféle toltott részecskét kell explicit
modon figyelembe venni a modellben, ezen komponens toltését rendszerint egy ellentétes toltést részecskék-
bol allo, elkent hattér semlegesiti. Amennyiben ez a hattér nem polarizalhatd (stirliségeloszlasa egyenletes), a
plazma részecskéi kozott Coulomb-kolcsonhatas érvényesiil. Polarizalhato hattér esetében a részecskék tolté-
sét a hattér learnyékolja, igy kolcsonhatasukat a Yukawa-potencial irja le. A Yukawa-kolcsonhatassal jelle-
mezhetd rendszerek kozé tartoznak a poros plazmdk, amelyekben az atomi méretekhez képest
makroszkopikus részecskék szamottevod toltést vehetnek fel, €s a hattérplazman beliil egy erdsen csatolt rend-
szert hozhatnak 1étre. A t61tott porrészecskék kozotti taszitast a plazma mikroszkopikus 6sszetevoi learnyékol-
jék és igy a részecskék kolcsonhatasabol szarmazo potenicalis energia:

1 g*exp(-r/ip) , 4)
7[50 r

o(r) =7

ahol Ap a Debye-hossz. A Wigner-Seitz sugar és a Debye-hossz hanyadosaként hatarozhaté meg a dimenziot-
lan arnyékolasi paraméter: K = a / Ap. Poros plazmak laboratériumi koriilmények kozott is el6allithatok gazki-
stilésekben (2. abra). A radiofrekvencidsan taplalt elektroda (illetve egyenfesziiltségii taplalas esetén a katdd) a
kisiilés aljan helyezkedik el. A kisiilésbe egy specialis adagolo segitségével mikrométer mérettartomanyba esd
részecskéket juttatnak. A porrészecskéket a vertikalisan rajuk hato két legfontosabb erd, a gravitacio €s a ka-
téd sotéttérben 1évo potencialeloszlasbol és por negativ toltésébdl adodd, ,.felfelé” iranyuld elektrosztatikus
erd tartja egyensulyban. Az utdbbi években behatéan tanulmanyoztak a rendszer statikus és dinamikus tulaj-
donsagait a kristalyos- €s folyadékallapotban [9-10].

A kovetkezOkben vazoljuk az erdsen csatolt sokrészecske-rendszerek molekuladinamikai leirasanak 1¢-
nyegét. Molekuladinamikai szimulacio soran nagy szamu (j = 1,2,...,N) részecske mozgasat vizsgaljuk, ami a
részecskék egymas kozotti kolesonhatasdnak és kiilsd hatasokbodl szarmazo erdknek a kovetkezménye. A j-
edik részecske mozgasegyenlete:

d’r;
2] =ZFI-J-(rl-,rj,t)+Fext7j(rj,t)a (5)
=y

mj

ahol m; a részecske tomege, F; a j-edik részecskére a i-edik részecske éltal gyakorolt erd, tovabba F,,, az eset-
leges kiilsé hatas(ok)bol szarmazo erd. A szimulacidokban a részecskék sebességét €s pozicidjat diszkrét ido-
pillanatokban ismerjik, amelyeket a szimulacio Az idolépése valaszt el egymastol. A szimulacid idolépéseiben
meg kell keresni az Osszes lehetséges részecskepart, minden részecskére meg kell hatdrozni a ra hat6 eredd
erdt, majd kiszamitani a sebesség és a pozicid megvaltozasat a Ar idolépés alatt. Viszonylag kis szdmu ré-
szecskébol allo, véges rendszer esetén a szimulacid a vazolt algoritmus szerint egyszerlien megvaldsithatd. A
periodikus hatarfeltétellel leirt, végtelen kiterjedésii rendszerek ugyancsak egyszeri esetet jelentenek abban az
esetben, ha a kolcsonhatasi potencial rovid hatotavolsagu €s igy egy bizonyos R tavolsadgon kiviil elhanyagol-
haté. Hosszi hatotavolsagu (pl. a Coulomb-kolcsonhatasbol szarmazd) eréknél véges kolesonhatasi tartomany
nem adhat6 meg, a részecskékre hato erd kiszamitasahoz a részecskék 6sszes periodikus képét figyelembe kell
venni. A példaként bemutatott esetben kihasznaljuk a Yukawa-potencial exponencialis levagasat.
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2. dbra
Kétdimenzios poros plazma elédllitasa alacsony nyomdsu gazkisiilésben.
A vertikalis dsszetartas (ami a gravitaciobol szarmazo erd mellett a kisiilés paramétereitdl fiigg)
bedllitasaval elérhetd, hogy a téltott porrészecskék egy sikban helyezkedjenek el.

A molekuladinamikai szimulacié modszere lehet6séget ad az erdsen csatolt plazmak strukturalis és ter-
modinamikai jellemzdinek kiszdmitdsara, valamint dinamikus (kollektiv) jelenségeinek vizsgalatara. Itt a to-
vabbiakban egy kvazi-2-dimenzids (egy kiils6, 1-dimenzids parabolikus potencial altal 6sszetartott) toltésréteg
kollektiv gerjesztéseire kapott eredményeket [11] mutatjuk be. A 3. abra a vizsgalt rendszerben kialakulo le-
hetséges hullamokat szemlélteti. A termikusan gerjesztett kollektiv médusok spektrumait a longitudinélis
Mk, ), valamint a transzverzalis sikbeli t(k,7) és sikra mer6leges m(k,¢) aramfluktuaciok,

N N N
Ak,t) =k v cexplike,), T(k,)=kY v, explike;), m(k,t)=ky v exp(iky;) (6)
j=1 j=1 j=1

Fourier transzformaciojaval kapjuk meg (példaként az L mddust véve):

2, (7)

1
L(k,w) = ﬁ lim S|P (A0}
—> oo

ahol & a hullamszam, 7' pedig a jelregisztratum ideje.

Kompressziés (longitudinalis) hullam [L] Nyirasi (transzverzalis) hulldm [T]
M v
— k — K
Sikra meréleges transzverzalis hullam [P]
Z
Y V(z)=A fy2°

X

3. abra
Kvazi-2-dimenzios toltésrétegben kialakulo hullamok (kollektiv gerjesztések) tipusai.
A modellben a rendszer dsszetartdsdt a Z iranyban hatoé parabolikus potencidl biztositja.
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4. abra
Kvazi-2- dimenzios toltésrétegben fellépd kollektiv gerjesztések
energiatartalma a frekvencia — hullamszam sikon, "= 100, k= 0.27 mellett.

wp a névleges 2 dimenzios plazmafrekvencia, k= (ka) a normalizalt hullamszam [11].
(a) L moédus, (b) T modus, (c) P modus.
A gerjesztéseket a sotét tartomanyok jelzik, amelyek egyben a diszperzios reldaciokat is kijelolik.
A szinskdla logaritmikus, csak kvalitativ informdaciot kivan kozdlni.

A 4. abra a harom (L, T és P) kollektiv mdédushoz tartozo aramfluktuaciod spektrumokat mutatja az (w,k)
sikon, I' =100 és k¥ = 0.27 mellett (mely paramétereknél a rendszer folyadékallapotban van). 4 sétét szin azt a
tartomanyt jelzi, ahova a modusok energidja koncentrdlodik. Ezen tartomdnyok elhelyezkedése jeloli ki a
diszperziés relaciokat. A longitudinalis L modus o< k' kvaziakusztikus viselkedést mutat, kis hullamsza-
mok melletti linearis szakasszal (amelynek szélessége k novelésével novekszik). A P modus optikai diszperzi-
ot mutat: £k — 0 esetén véges frekvenciat kapunk, amelynek értékét a parabolikus potencial amplitidéja szabja
meg (k = 0 esetén a teljes réteg egylitt rezeg a kiilsd potenciadlvolgyben). A hullamszam novekedésével m

csokken, majd & = 2.1 folott enyhén novekszik. A sikbeli transzverzalis T modus spektruméban a gerjeszté-
sek csak egy bizonyos kni, hullamszam f616tt jelennek meg, ami a folyadékallapoti rendszerekre jellemzo
tulajdonsag. Az L és P modusokhoz képest az energia eloszlasa a T moédusban sokkal kevésbé koncentralt,
ami a gerjesztések rovid élettartamara utal. A T modus akusztikus jellegli diszperziot mutat [11].

Az ismertetett kutatdsokat az OTKA és az MTA tamogatja (OTKA-T-48389 and MTA/OTKA-
90/46140).
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