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1 Uvod

1.1 Simulace a programy pro elektronovou optiku

Pocitacové simulace jsou nedilnou soucasti moderni védecké prace, bez niz bychom c¢asto ani
nedokézali pochopit déje pfi experimentech. Ve své praci jsem se velmi brzy dostal od experi-
mentovani v laboratofi k numerickym simulacim. V soucasné dobé¢ se jiz prakticky vyhradné
zaméiuji na pocitacové simulace, zejména v ¢asticové optice, a zabyvam se podpirnymi vy-
poc¢ty pro experimentatory.

Jako diplomant jsem se sezndmil s programy SPOC [19] prof. Lencové, uréenymi pro vy-
pocty elektromagnetickych poli ¢oc¢ek a multipdli pouzivanych v elektronové optice pro ope-
racni systém MS-DOS. ProtozZe jejich uzivatelské rozhrani psané v Turbo Pascalu nebylo prilis
piivétivé, piepsal jsem je do prostiedi Windows. Vznikl tak program EOD (Electron Optical
Design) [20, 21].

Béhem svého doktorského studia v oboru Fyzikalni a materidlové inZenyrstvi na Fakulté
strojniho inzenyrstvi VUT v Brné jsem se vénoval simulacim extrakce iontt z plazmatu. Vy-
pocty jsem provedl v programu EOD, ktery jsem doplnil o plugin pro vypocet vlivu prosto-
rového naboje [46], jehoZ presnost vypocétu v blizkosti optické osy zlepsil v diplomové praci
Radim Velecky [40]. Vénoval jsem se také simulaci plazmatu v iontovém zdroji pomoci Monte
Carlo metod.

1.2 Program EOD a jeho aplikace

Program EOD pouzivala fada uZivatelii na Ustavu piistrojové techniky AV CR (UPT), a to jak
diplomanti a doktorandi B. Lencové [38, 40, 39, 14], tak i ostatni ¢lenové skupiny elektronové
optiky [27, 25, 29, 28]. Program je vyuzivan firmami vyvijejicimi elektronové mikroskopy Ther-
mofisher Scientific, TESCAN a Delong Instruments. Pfi vyuce studentt v predmétu ¢asticova
optika je EOD pouzivan na VUT a také na Technické univerzité v Delftu.

P. Jansky se ve své disertacni praci [14] (2009) zabyval simulaci elektronové svafecky. Pro
simulaci extrakce elektroni z katody jsme pro EOD vytvofili plugin EMISSION, diky némuz
se mu podafilo dosdhnout dobré shody simulaci s experimentalnimi vysledky a navrhnout
vhodnéjsi uspofadani elektrod u katody [15, 14].

Pro navrhy detektort sekundarnich elektronti v enviromentalnim rastrovacim mikroskopu
(ESEM) pouzivaji V. Nedéla a I. Konvalina [27] (2011) na UPT program EOD doplnény o plu-
gin COLLISIONS, ktery jsem vytvoril na zdkladé zkusenosti se simulaci plazmatu v iontovych
zdrojich. EOD vyuzivaji pro simulaci zesileni signalu sekundarnich elektront srazkami s mole-
kulami plynt v blizkosti vzorku. Porovnanim rozdili ve vysledcich simulaci a experimentt byl
algoritmus vypoctu pluginu COLLISIONS déle upravovan. Plugin COLLISIONS vyuzivame
i na UFI pii navrhu elektronové srazkovych zdroji iontt plynt (Ar, N). J. Mach vedl nékolik
diplomovych praci [6, 24] a vyvinul komeréné pouzitelny zdroj iontt.

V rémci grantu ,Moduldrni rastrovaci elektronovy mikroskop“ (MPO) jsem se zabyval
simulaci fokusovaného iontového zdroje a s pomoci programu EOD jsem se vénoval uréeni
pribéhu osového potencialu v tomto zdroji. Znalost tohoto priibéhu velmi zptesnila a zrychlila
nastaveni parametri iontového zdroje vhodnych pro jeho pozadovanou aplikaci — fezéni,
leptani a modifikace povrchu vzorku.



2 Pole elektronovych ¢ocek a multipdlii s porusenou symetrii

V elektronové optice se téméf vyhradné pouzivaji rotaéné symetrické ¢ocky (a multipdlové
prvky jejichZ pole lze v azimutalnim sméru rozlozit do Fourierovy fady), takze je vihodné pro
jejich vypocty pouzivat valcové soutadnice a FeSit pole ¢ocek pouze ve 2D. Tento pristup je
vyhodny i proto, Ze nam primo poskytuje pole na optické ose, které je dulezité pro vypocty
vad zobrazeni.

Spoleéné s B. Lencovou jsem v roce 2007 pro program EOD vyvinul v ramci grantu AV CR
[18] plugin TOLERANCING, ktery umoziiuje 2D vypocty vlivu vad sefizeni a tvaru rotacné
symetrickych elektrostatickych a magnetickych ¢ocek (parazitickd pole) na pole Cocky.

P¥i ovéfovani spravnosti uréeni pole magnetické ¢ocky s porusenou rota¢ni symetrii (tedy
3D problému) 2D vypoétem bylo v té dobé velmi obtiZné spocitat pole ¢ocky ve 3D s potiebnou
presnosti. Tento problém prakticky trva dodnes, i kdyZ se moznosti pocitaci (velikost paméti)
od té doby velmi zlepsily.

Pfiblizné v této dobé se také objevil pozadavek ze strany brnénskych firem vyrabéjicich
elektronové mikroskopy na vypocty trajektorii elektront v poli ¢ocek, do nichz byly ze strany
(kolmo na osu) vyvrtany otvory nutné pro umisténi rizngych detektorii a byla tim porusena
jejich rotacni symetrie. Takovéto poruseni symetrie jiz nelze fesit 2D aproximaci, pouzitou
v pluginu TOLERANCING. Je nutné pocitat pole ve 3D a v tomto poli pak trasovat elektrony.

Nutnost velmi pfesného trasovani trajektorii elektron pii urceni vlivu vad sefizeni se
ukézala jiz pfi vyvoji pluginu TOLERANCING v roce 2007. Standardné pouzivané metody
interpolace 2D a ptedevsim 3D poli nejsou v fadé pripadt pouzitelné, zejména v situaci, kdy
fokusujeme elektronovy svazek do stopy mensi nez 1nm. Zaméfil jsem se tedy na hledani
kvalitni interpolacni metody pouzitelné v blizkosti osy, kde se elektrony pohybuji.

V disertacni praci O. Shanéla , Tolerances and Misalignment Aberrations for Electron Op-
tical Elements and Systems“ [34] byla v roce 2014 pouzita interpolace pole uréeného ze 2D
vypoc¢tu radidlnim rozvojem potencidlu na optické ose, ktera je velmi presna. O. Shanél pou-
7il plugin TOLERANCING a dokézal analyzovat vliv nepfesnosti vyroby pélovych nastavci
transmisniho elektronového mikroskopu (TEM) a navrhl tpravy vyrobnich toleranci pélovych
nastaved pro dosaZeni lepsich optickych vlastnosti mikroskopu. Vysledky byly publikovany
v [35].

Ukazuje se, ze moznost analyzovat vady sefizeni je velmi uzite¢na pii optimalizaci tvaru
a postupu vyroby pdlovych nastavci i u rastrovacich elektronovych mikroskopti. Moznost
analyzy vlivu vyrobnich toleranci elektronovych ¢ocek vede k velmi vyraznému poklesu zmet-
kovitosti vyroby pdlovych nastavci ¢i k optimalizaci navrhu korek¢nich prvki.

V publikaci [48] z roku 2015 jsme spolu s prof. B. Lencovou studovali moznosti pouZiti
pluginu TOLERANCING pro sycené magnetické ¢oc¢ky. Ukazalo se, Ze pokud relativni perme-
abilita materidlu pélovych nastavet klesne pod 100, je pole urcené pluginem TOLERANCING
jiz odlisné od skutecnosti. Pro vypocty sycenych magnetickych ¢ocek s porusenou symetrii je
tedy nutné pouzit 3D vypoctu, ale vyvstava problém s tim, jak z 3D vypoctu urcit pfesné
pole na optické ose (osovou funkci). Takovou metodu jsme ve stejném roce publikovali v [12].
Metoda vyuziva pro ziskani pole na ose i hodnoty pole spoctené mimo osu , je zaloZena na
radialni interpolaci 3D pole. Bohuzel se ukédzalo, ze v nékterych oblastech je osové pole velmi
zasSumené.

Spolu s mymi diplomanty Michalem Hordkem a Viktorem Badinem jsme se zaméfili na
odstranéni Sumu osové funkce, propojenim interpolace v radidlnim a axialnim sméru. Tedy
obracenim postupu pouzitého v disertaci O. Shénéla. Namisto pouziti osového pole a jeho
derivaci k vypoctu pole mimo osu bylo pole mimo osu pouzito k ziskani osového pole, které ma



spojité derivace na ose. Tuto metodu (REAF) popsal v roce 2015 M. Hordk ve své diplomové
préci [10] a byla publikovéna v roce 2018 [11].

Podafilo se najit vhodny zptsob jak ziskat osové pole z 3D vypocétu a soucasné presné
interpolovat pole v blizkosti osy.

2.1 Vypocty parazitickych poli

Kvalita elektronové-optickych systému zavisi na kvalité vyroby a justéze jejich komponent.
Pro zobrazeni se pouzivaji prevazné rotacné symetrické elektrostatické a magnetické cocky.
Pro vychylovani a zékladni korekci vad jsou dulezité elektrické a magnetické dipdly (vychy-
lovaci civky) a kvadrupdly (stigmétory). Nepfesnost vyroby a montdze elektrod a pdlovych
nastavei ¢ocek a pdold multipdlia zplisobuje malé odchylky od idealniho tvaru téchto optic-
kjch prvki. Pii velmi pfesné vyrobé nékterych prvkl jsou to odchylky v fadu jednotek az
desitek mikrometrt a miliradiand. Tyto odchylky zptsobuji vznik parazitickjch poli, ktera
ovliviiuji optické vlastnosti soustavy. Aberace, které odpovidaji mechanickym nepfesnostem,
obvykle nazyvame parazitickymi aberacemi. Pro vypocet parazitickych poli je tieba pouzit
velmi pfesné numerické metody. U magnetickych c¢ocek, které jsou nejcastéji v elektronové op-
tice vyuzivany, je hodnota magnetické indukce ve vzduchové mezefe mezi pélovymi nastavci
200keV mikroskopu ptiblizné 1,5 T. Velikost parazitickych poli je vsak 1000krat mensi. Pole
¢otky tedy musi byt spocteno s relativni presnosti alespoii 1070, aby bylo parazitni pole roz-
poznatelné. Vydisleni vlivu parazitickych aberaci na optickou kvalitu zobrazovaci soustavy
potom umozn{ navrhnout adekvatni korekéni elementy a zlepsit kvalitu zobrazeni [44, 2, 35].

Mechanické nepfesnosti nejsou jedinym divodem pro porusSeni rotacni symetrie ¢ocek.
V modernich mikroskopech jsou c¢asto detektory a jind zafizeni umisténa blizko vzorku, coz
vede k nutnosti navrhnout diry v pdlovych nastavcich nebo jiné modifikace jejich tvaru. Po-
ruseni idealntho rota¢niho tvaru vytvaii parazitickd pole ovliviiujici kvalitu zobrazeni [12].

Vlivy nepresnosti sefizeni optické soustavy byly studovany uz od pocatku elektronové mi-
kroskopie [7, 9]. Vzhledem k tomu, Ze odchylky jsou typicky velmi malé, je vhodné pro jejich
popis pouzit perturbac¢ni teorii. Perturbac¢ni teorii, kterd umoziuje 2D vypocty parazitickych
poli vzniklych malymi odchylkami od rotacni symetrie, zavedl pro elektrostatické ¢ocky Ber-
tein [3], pro magnetické ¢ocky Sturrock [36, 32] a pro multipély Liu [37, 22]. Liu [22] pouzil 3D
perturbacni teorii pro vypocet parazitickych poli elektrickych multipélid. Prehled optickjch
systémii zahrnujici i v§pocty perturbaéni teorie je v [43, 8, 30].

V3ipocet parazitickych poli rotacné symetrickjch cocek pomoci 2D perturbac¢ni teorie je
také implementovan v programu EOD [47]. Moznost pouziti 2D vypoctu poli ¢ocek, multipdla
i parazitnich poli je velmi dtlezita. 2D vypocet je v porovnani s 3D vypoc¢tem mnohem rychlejsi
(minuty v porovnéani s hodinami u 3D) a je dosaZena vétsi presnost vysledku.

Odchylky od idealniho tvaru ¢ocky v fadu maximalné desitky mikrometri jsou pfilis malé,
aby mohly byt presné numericky poc¢itany ve 3D, hlavné z divodu pouziti ,hrubsi“ sité nez ve
2D, kviili omezené velikosti paméti pocitace. Pouziti 3D vypoc¢ti pole pro urceni parazitickych
dava vzdy spravné vysledky. Studii pouzitelnosti perturbac¢ni teorie u sycenych magnetickych
¢ocek pouzivanych hlavné u transmisnich elektronovych mikroskopt, kdy relativni permea-
bilita magnetickych materialt pélovych nastavetl klesd témér k 1, jsme prezentovali v [48].
Z vysledkt plyne, ze v ptipadé, kdy relativni permeabilita magnetického materialu klesa pod
100, je 3D vypocet parazitickych poli nutny. 3D vypocet je také nutné pouzit v pripadé velkych
odchylek od rota¢n{ symetrie [12]. V nasi skupiné pouZivime pro vypoc¢ty magnetického pole
COMSOL Multiphysics [5] s AC/DC modulem, zaloZeny na metodé koneénych prvkia (MKP).
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2.2 Interpolace pole

Vypocet pole ¢ocky, multipélu nebo parazitickych poli zpisobenych porusenou symetrii je
zéklad pro vypocty optickych vlastnosti systémi v &asticové optice. Abychom mohli uréit
optické vlastnosti, je dilezité pole, spoctené v uzlech sité MKP, interpolovat vhodnou me-
todou. V elektronové optice se elektrony obvykle nachazeji ve vzdalenosti maximalné stovek
mikrometri od optické osy. Tato vzdalenost je srovnatelna s velikosti elementt pouzitych pii
numerickém vypoctu pole MKP. Céstice se tedy pohybuji pouze v ramci jediného elementu
od optické osy. Je-li hodnota pole v uzlech sité téchto element uréena nepfesné, dojde pri
vypoctu trajektorii ¢astic k nepfesnostem kviili interpolaci pole z nepfesnych hodnot.

Pro vypocet aberac¢nich koeficientli charakterizujicich vlastnosti optické soustavy pomoci
aberacnich integralti je nutné urcit osové funkce pole a jejich derivace vysgich fadi podle
soufadnice z. Vhodna interpola¢ni metoda je proto velmi dulezita.

Standardné se pro interpolaci osovych funkei pouziva kvinticky spline [45, 21]. Pro urceni
aberac¢nich koeficientti 5. fadu je i kvinticky spline obtizné pouzitelny, pokud jsou hodnoty
osové funkce urceny méné piesné kvili numerickym chybdm MKP. V tomto ptipadé derivace
vysSich fada vyznamné osciluji a abera¢ni koeficienty nemohou byt uréeny dostateéné presné.
Oscilacemi vysSich derivaci trpi i interpolace pomoci Hermiteovych polynomut [42]. Pouziti
polynomi (i ortogonélnich) tedy ¢asto neumoziiuje kvalitni interpolaci. Interpolaci osovych
funkei pomoci gaussovskych wavelettt poprvé pouzil Berz [4]. Tuto interpola¢ni metodu pak
pouzil pro elektrostatické éocky Liu [23] a byla velmi podrobné diskutovana jako jedna z inter-
pola¢nich metod v ¢ldnku T. Radlicky [31]. Zminéné interpolaéni metody interpoluji hodnoty
pole pouze v uzlovych bodech sité na ose. T. Radlicka [31] vylepsil Venturiniho interpola-
¢ni metodu nekone¢ného valce [41] a pouzil také mimoosové hodnoty pole spocteného ve 2D
pro uréeni osové funkce. Znalost osové funkce umoziuje také interpolaci mimo osu pouzitim
radialniho rozvoje Taylorovou fadou, protoze pole musi spliiovat Laplaceovu rovnici [8].

Jiny pfistup k interpolaci pole pouziva lokalni interpola¢ni polynomy. Lokalni interpolacni
polynomy jsou pouzivany pii FeSeni pohybové rovnice elektronu. Nejcastéji jde o linearni, kva-
dratické nebo kubické polynomy. Polynomy vyssich ¥ada (ovSem splitujici Laplaceovu rovnici)
pouzivd ZRP metoda [13]. Lokalni interpola¢ni metody pouZivaji hodnoty pole jen v malém
okoli aktudlni pozice elektronu a vliv numerickych chyb vypoc¢tu pole se u nich projevuje
ztratou presnosti interpolace. Interpola¢ni polynomy pak maji tendenci oscilovat a urceni
aberacnich koeficient optické soustavy fesenim pohybové rovnice mnoha ¢astic ¢ini prakticky
nemoznym. Tento nedostatek ¢asteéné fesi ,slice metoda“ [1], kterd pro uréeni interpolac-
niho polynomu v radidlnim sméru pouziva metodu nejmensich ¢tvercti. Polynom tedy nemusi
presné interpolovat vypoctené hodnoty pole. Metoda je ovSem omezena na sité, ve kterych
jsou sitové ¢ary v radidlnim sméru kolmé na optickou osu.

Ve 2D vypoctech poli, kde sit mtze byt velmi hustd blizko optické osy, mtiZeme oscilace
polynomti vyssich ¥4di eliminovat. U 3D vypoétl, které maji mnohem vétsi naroky na pamét
pocitace (pfi pfesnych vypodtech se pohybujeme fddové ve stovkach GB paméti a nenf mozné
pouzit béznd PC), musi byt sit mnohem Fidsi a lokdln{ interpola¢ni polynomy jsou omezeny
maximalné na kubické polynomy. Kromé toho maji 3D vypocty ¢asto mnohem vétsi chybu
vypocteného pole nez 2D vypocty. Vypocet optickych vlastnosti a aberac¢nich koeficientii ze 3D
poli casto poskytuje nespravné vysledky, nebo je piimo nemozny. Srovnani vysledkd vipoctu
aberac¢nich koeficient ¢oc¢ky s porusenou rota¢ni symetrii pomoci interpolace 3D poli a 2D
vypoétu pomoci perturbaéni teorie je napt. v [33] a [10].
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Kombinaci ,slice metody“ a interpolace gaussovskymi wavelety jsme vytvorili metodu
REAF (Radial Expansion of Axial Field) [10, 11], kterd pro interpolaci osové funkce vyu-
Ziva také mimoosové body sité. Tato metoda umoziuje velmi pfesné urceni osovych funkeci
(i multipdlovych) ze 2D i 3D vypoctu pole. Poté miize byt pouZita i pro interpolaci pole v li-
bovolném misté (blizko osy). Tuto metodu rozpracoval pod mym vedenim ve své diplomové
praci M. Horék [10], pouzil ji k ziskdni osovych funkci magnetické ¢ocky s odchylkou pélovych
nastavei od rotacni symetrie a ukazal, Ze je mozné ziskat velmi pfesné 7. derivace osové funkce.
Interpoloval pouze malou oblast na ose v bezprostfednim okoli pélovych nastavci, takze se
nezabyval korektni interpretaci okrajovych podminek v interpola¢ni funkci. Metodu jsem po-
tom dale rozvinul tak, aby okrajové podminky brala v tvahu. Kvalita interpolace osové funkce
je znafné zavisld na tvaru gaussovskych waveleti [10], podafilo se mi najit algoritmus, ktery
je schopen nalézt vhodné parametry waveletii automaticky, coz zna¢né usnadnuje jeji pouziti.
Detailnéji je metoda popsana v ¢asti 2.5.

2.3 Perturbacni teorie u sycenych magnetickych ¢ocek

V perturbac¢ni teorii nahrazujeme odchylky skutecné vyrobeného nahodného prifezu povrchu
rotaéné symetrické ¢ocky proti idedlnimu kruhu (valci, kuzeli) zdkladnimi odchylkami: vyo-

vvvvvv

neni nutné studovat vzhledem k tomu, Ze zptisobuji aberace obrazu vyssich fadi, které nelze
bézné uzivanymi jednoduchymi korekénimi prvky (vychylovaci civky, stigmdtory, slabé hexa-
pély) korigovat a v soucasnych elektronovych mikroskopech bez korektori sférické vady mayji
zanedbatelny vliv na kvalitu obrazu.

I,
Y y
\Z

a)
Ae

A
c)

Obrézek 1: Zékladn{ odchylky tvaru (vyznafeny modfe) od idedlniho kruhového priFezu (vy-
znalen zelené). a) Vyoseni o vzdélenost Ar, b) ndklon o thel A8, c) elipticita Ae a d) triangu-
larita At.




Tyto ¢tyti zakladni odchylky se projevuji v optické soustavé slabymi dip6lovymi, kvadrupo-
lovymi a hexapdlovymi parazitickymi poli. Jejich vliv na obraz vytvoreny optickou soustavou
mutzeme snadno charakterizovat pomoci abera¢nich koeficientd. Realny povrch mé mnohem
Clenit€jsi tvar, ktery bychom mohli charakterizovat komplikovanéjsimi odchylkami a tedy i vy-
§8imi multipdlovymi poli. V bézné praxi vSak tato charakterizace jiz neni nutnd [34]. Vyssi
multipolova pole by se vyznamné projevovala pouze tehdy, pokud by se ¢astice pohybovala
velmi blizko povrchu pélovych nastavet, coz v praxi nenastava. Dtvod pro moznost zanedbani
vy&sich multipdlovych poli v blizkosti optické osy je tvar rozvoje potencidlu v rovnici (2) na
strané 12. Potencial roste s ™, kde r je vzdalenost od osy a m multipdlova slozka pole. Vyssi
multipdlové slozky pole (vy$si m) jsou tedy blizko osy ,zanedbatelné®.

Vzdy predpokladame, ze predepsand vyrobni tolerance rotacniho povrchu (nejcastéji ob-
vodové hazeni) je tvofena pouze danou zakladni odchylkou (obr. 1), coZ ovSem zcela pfesné
neodpovidé skutecnosti. Skutecnou velikost zékladni odchylky miiZzeme urcit porovnanim podci-
tacové simulace zobrazeni mikroskopu s predpokladanymi odchylkami a skute¢ného zobrazeni.
Muzeme tak zjistit, jaka ¢ast vyrobni tolerance odpovida zdkladni odchylce. Ukazuje se, zZe
zakladni odchylka je pfiblizné 1-1,5 vyrobni tolerance, jak zjistil O. Shanél ve své diserta-
¢ni praci [34], kde studoval zobrazeni vétstho poctu rtiznych pdlovych nastavet ocky, jejichz
tolerance byly zméfeny. Ze znamé excitace korekénich prvkt na mikroskopu potom odvodil
velikosti parazitickych aberaci a porovnal je s naméfenymi hodnotami.

Pfi navrhu optické soustavy uréujeme maximalni mozné aberace zptisobené danym typem
parazitického pole. Jejich linearni kombinaci potom mtzeme ziskat vyslednou aberaci zobra-
zeni a navrhnout dostatecné dimenzované korek¢ni prvky. Tento postup byl ilustrovan v pu-
blikaci [35]. Vzhledem k velmi vysoké pozadované presnosti vipoctu trajektorii elektrond pro
tuto publikaci jsem do programu EOD doplnil interpolaci pole spo¢teného 2D MKP pomoci
rozvoje osovych funkci kvintickym splinem a zacal se dikladnéji vénovat presné interpolaci
pole.

Prestoze vysledky perturbac¢ni teorie pfi praktickém pouziti v optické soustavé TEM jsou
dobré, je nutné si uvédomit, ze pro sycené magnetické cocky je perturbacni teorie nevhodna.
Perturba¢ni teorie je odvozena za predpokladu, Ze idedlni povrch tvori ekvipotencidlu bud
elektrostatického potencialu v pripadé elektrickych poli, nebo magnetického skalarniho po-
tencidlu v pfipadé magnetickych poli. U magnetickych ¢ocek neni tento pozadavek dokonale
splnén, relativni permeabilita materidlu neni nekonecna. Bézné pouzivané magnetické mate-
ridly maji relativni permeabilitu vyssi nez 1000 a perturbac¢ni teorie u nich funguje korektné
(magnetické siloCary vychdzeji z materidlu do vzduchu prakticky kolmo). V piipads, ze do-
chézi k syceni magnetického materidlu, jako je tomu naptiklad na $pickach pdélovych nastavet
¢ocky, kdy relativni permeabilita klesa k 1, uz perturbacni teorie selhava. Hledani hranice
pouZitelnosti jsme se vénovali v [48]. K tomuto Gcelu byly upraveny vypoéty magnetickych
multipélovych poli v programu EOD, aby byla brana v vahu skute¢na relativni permeabi-
lita materiadlu odpovidajici jeho syceni. Vysledky ukazuji, Ze slabé dipélové pole generované
radialni vychylovaci civkou umisténou na vnéjsi ¢ast pélového néstavce pronika pies syceny
material az na optickou osu. Z toho plyne, Ze i tolerance tvaru vnéjsi ¢asti pélového nastavce
sycené magnetické cocky je velmi dulezita.

Pro korektni analyzu vlivu vad sefizeni pélovych nastavcii syceného magnetického materi-
alu na parazitickd pole bylo nutné pouzit 3D vypocet magnetického pole. Je snadné ziskat z 3D
vypoctu osové funkce rotacni ¢ocky a dipdlu, jak bude diskutovano v ¢asti 2.6. Ziskani vyssich
multipdlovych osovych funkci uz neni tak primocaré. Pozadovanou piresnost interpolace lze
dosdhnout pomoci interpola¢ni metody REAF.
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2.4 Prtesnost vypoctu poli

Pole vypoctené numericky v uzlovych bodech zvolené sité neni urceno zcela presné. Zdrojem
nepresnosti je:

* Nevhodné zvolend sit — nevhodny tvar elementt, pfili§ velkd zména velikosti element.
o Prilis fidk4 sit — predevsim u 3D vypoctii.

* Chyba aproximace MKP — soustava rovnic reprezentujicich feSeny problém je pouze
jeho aproximaci (nej¢astéji 1. nebo 2. fadu).

* Iteracni metoda Teseni soustavy linearnich rovnic MKP — feSeni nespliiuje soustavu
rovnic zcela pfesné.

Hodnoty pole v uzlech sité tedy nejsou presné, jsou zatizeny chybou. Tuto chybu lze urcit
sledovanim rozdilu hodnot pole v rtizné hustych sitich. V kritickych oblastech lze sit zahustit
a presnost vypoctu zlepsit. Program EOD nabizi moZnost ovéfeni presnosti vypoctu pole
porovnanim s hodnotami uréenymi ve dvakrat hustsi siti [21] (u 2D vypocti je to vzdy mozné,
u 3D velmi obt{zné kvili velkym paméfovym naroktm). Relativni pfesnost 2D MKP prvniho
fadu v dostatecné husté siti je cca 107 [17]. Hodnoty spoc¢teného pole maji tedy 5 platnych
cifer. U 3D vypoctiu této presnosti nedosahujeme. Znacné problémy u 3D vypocttu zptisobuje
také nelinearita magnetického materialu sycenych magnetickych ¢ocek. Na velmi malé oblasti
v fadu 10 mm se méni relativni permeabilita o 2 fady, coz zptsobuje problémy hlavné u MKP
2. fadu v programu COMSOL Multiphysics 5.4.

Pfimou interpolaci nepfesnych hodnot ziskanych vypoctem MKP na optické ose, piipadné
jejich lokalni interpolaci, je mozné pouzit pouze pii urceni paraxidlnich vlastnosti optické sou-
stavy popfipadé i vad 3. fadu. Vady vyssich radd, které jsou podstatné u dobie korigovanych
optickych soustav, je ale velmi obtizné timto zptsobem interpolace ziskat.

2.5 Rozvoj potencidlu u osy — metoda REAF

Ukazuje se, ze prakticky jedinou moznosti, jak provést interpolaci pole s vysokym fadem
interpolace, ktery je nutny pro ziskani vad vyssich fad, je rozvoj potencialu v blizkosti optické
osy pomoci osovych funkef a s vyuzitim znalosti pole mimo osu [31, 10, 11].

Jak elektrostaticky, tak skalarni magneticky potencial ¥ spliiuje Laplaceovu rovnici. Pro
nase ucely je vhodné vyjadfeni ve valcovych soufadnicich. Skalarni elektrostaticky nebo mag-
neticky potencidl mizeme potom vyjadrit ve formé nekonecné fady v radidlnim sméru a neko-
ne¢né Fourierovy fady v azimutalnim sméru [8]. Skalarni magneticky potencial ¥, (ndsobeny
—Ho, pro zjednoduseni zapisu) lze zapsat

Sy il m! Py, (2) itm
‘P#(r,@z):—uow(r,%z)=m220i20<—1);i!(mﬂ.)! T eos(me +an), (1)

kde séitaci index m oznacuje multip6lové pole, ¥, (z) jsou multipblové osové funkce (magne-
ticky redukovany potenciél), @, jsou pfipadné natoceni multipdlové slozky m.

Pti praktickém pouziti, kdy nés zajima pouze pole v blizkosti osy, nepouzivame v radialnim
sméru i nekoneénou fadu, ale omezujeme pouze na N, < 9 ¢&lentt (volba N, je diskutovana
v [11]). Vys8{ mocniny r by byly tfeba pouze v pfipadé, kdy se Gastice nachézeji ve velké
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vzdalenosti od osy, coz v elektronové optice neni bézné. Skalarni magneticky potencial ¥,
potom je

© Ny 2i
: iLoml %Y (2) i
‘I‘#(r,so,z)ZZOZO(—l) Fimenl 4 A cos(me + ap). (2)
m=0 1=

Zmalost samotnych osovych funkci jednotlivych multipélovych poli jednoznacné urcuje pole
v okoli osy. Diilezité je uvédomit si, ze pro jednotlivé multipdlové slozky magnetického pole
plati princip superpozice. Z Fourierova rozvoje pole mizeme jednotlivé multipdlové slozky
navzajem odlisit, protoze jsou nezavislé.

Vektor magnetické indukce miizeme ze skalarniho magnetického potencidlu W ziskat jako

B=—pu V¥ =VY,, (3)

kde ug je permeabilita vakua. Uzitim magnetického skalarniho potencialu odpovidajiciho jen
urcité multipdlové fourierovské slozce m miZzeme urcit odpovidajici magnetickou indukci této
multipolové slozky.

V ¢asticové optice maji pro paraxialni zobrazeni vyznam pouze fourierovské slozky m < 2
(m = 0 — rotacné soumérné pole (¢ocky), m = 1 — dipdlové pole (vychylovaci systémy), m = 2
— kvadrupélové pole (kvadrupdlové éocky a stigmatory). Vyssi multipSlova pole (m =3 —
hexapdlové pole, m = 4 — oktupdlové pole, . ..) se pouzivaji pro korekei vad.

Skalarni magneticky potencial vyssich multipélovych slozek pole roste v radidlnim sméru
s mocninou ™ a pii malych vzdalenostech od optické osy jsou tyto slozky velmi malé. Pro
presné urceni osové funkce je tedy nutné pouzit pole v co nejvétsi vzdalenosti od osy. V praxi
vyuzivame celou oblast danou vrtanim ¢ocky, pripadné cely vnitini primér multipdlu.

Samotné osové funkce v oblasti osy z, kde se nachézi pole, uréujeme jako sumu gaussovskych
wavelett rovnomérné rozmisténych podél osy v uzlech z;

(z —Zj)2

J
Ym(z) = JZ:; Am,j €xp [_W ) 4)

kde A, ; jsou amplitudy wavelet multipélové slozky m v misté z;, o je parametr urcujici
sitku waveletu a A; = z;41 — z; je konstantni vzdalenost uzli. Osova funkce je potom urcena J
hodnotami amplitud A, ;. Tyto amplitudy urc¢ujeme metodou nejmensich ¢tvercti, postup je
popséan v [10]. Uréeni amplitud metodou nejmensich ¢tverct pfinasi nezanedbatelnou vyhodu
v tom, Ze kromé samotné amplitudy waveletil zname i jeji nejistotu (pfedpokladdme ptitom, Ze
amplitudy jsou nezavislé). Na zékladé relativni chyby odhadu amplitudy mtizeme rozhodnout,
jestli je pole v daném misté opravdu pritomno, nebo je nulové. To je praktické zvlasté v situaci,
kdy interpolujeme 3D pole slozité geometrie, a nevime, které multipélové slozky pole mame
ocekavat.

2.5.1 Urceni parametru A,

Velky vliv na interpolaci osové funkce mé parametr A;, respektive oA,. Typickd hodnota je
o =22 [31, 11]. Volbou A; ovliviiujeme lokélnost jednotlivych waveletti. Nasi snahou je dobfe
vystihnout detaily osové funkce s co nejmensi hodnotou A;. Je ovSem nutné omezit rozkmitani
osové funkce, které nastava pri piili§ maljch hodnotach A,. Diskuse volby parametru o je
provedena v [10, 11].

Vzhledem k tomu, Ze uzly gaussovskych waveletd z; musi byt rovnomérné rozmistény,
ale uzly sité pouzité pro vypocet pole byvaji hustéjsi v misté velké zmény pole a ¥idsi na
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Obrazek 2: Fourierova transformace osové funkce.

okrajich sité, je volba vzdalenosti uzli A, obcas obtizna. Nalezeni algoritmu, ktery pomaha
s volbou vhodného A, je dulezité predevsim pfi praktickém pouzivani této metody uzivateli,
ktefi vétsinou nemaji dostateCnou intuici a zkuSenost. Algoritmus by mél také fungovat pro
zcela obecny piipad interpolovaného pole a okrajovych podminek. Nize uvedeny algoritmus,
ktery se v praxi dobfe osvéd¢uje, zatim nebyl publikovan.

Pro charakterizaci rozkmitani osové multipdlové funkce je vhodné pouzit jeji Fourierovu
transformaci (obr. 2). Nizké prostorové frekvence odpovidaji pomalym zméndm osové funkee,
vysoké naopak rychlym zménam — oscilacim. V obr. 2 je vyznacena maximalni amplituda fou-
rierovského spektra mezi dolnimi 50 % prostorovych frekvenci FFT 59 a maximélni amplituda
mezi hornimi 50 % prostorovych frekvenci FFTss5g. Podil téchto amplitud

_ FFT.s50

Rr =
¢ FFT.50

()

urcuje miru oscilace osové funkce. U korektné spoctené osové funkce je Rc o nékolik fadu
mensi nez 0,01. Hodnoty 0,01 dosahujeme u interpolace 3D poli vypoctenych v ridké siti.

Obr. 3 zobrazuje fourierovské spektrum osové funkce a hodnotu frekvence fy, od které jsou
v8echny amplitudy nizsi nez 1 % maximalni amplitudy Amax0. Frekvence fy vyjadiuje nejvyssi
prostorovou frekvenci nutnou pro popséni detailti osové funkce. Podobné pro 7. derivaci osové
funkce ur¢ujeme hodnotu frekvence f7, kterd vyjadfuje nejvyssi prostorovou frekvenci nutnou
pro popsani 7. derivace osové funkce.

Druhou charakteristikou kvality osové funkce je pak koeficient

i

Rp s (6)

Tento koeficient vyjadiuje, miru zvySeni jemnosti detaild u 7. derivace osové funkce. U ko-
rektné urcené osové funkce by mélo platit Rp < 7. Vyssi hodnota signalizuje, ze 7. derivace
osové funkce je spiSe urcena vyssSimi prostorovymi frekvencemi, tedy Ze osova funkce osciluje.
7. derivace osové funkce byla zvolena proto, Ze je dulezita pii vypoctu sférické vady 5. fadu.
Koeficienty Rc a Rp a jejich definice byly zvoleny na zakladé zkuSenosti pii testovani
interpolacni metody na rtizné kvalitnich vstupnich hodnotach 3D poli. Metoda byla testovana
na poli nékolika elektrostatickych ¢ocek, elektrostatickych multipdli a sycenych magnetickych
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Obrazek 3: Fourierova transformace osové funkce a jeji 7. derivace.

¢ocek vypoctenych ve velmi Fidkych az hustych sitich (vypocet v 32-768 GB RAM). U kvalitné
spoc¢teného 3D pole urcuje parametr A, interpolace velmi dobie. U nekvalitné spoctenych poli
poskytuje alesporni odhad A, pro dalsi ru¢ni nastaveni.

Postup nalezeni vhodného A, je nasledujici:

1.

Optimalni hodnota Rcop parametru Rc je nastavena na oo, coz indikuje, Ze optima
nebylo dosazeno.

. Pocatecni odhad A; je zvolen tak, aby celd oblast interpolace obsahovala 20 uzli (velké

A;), pokud uzivatel nenastavi vhodny odhad. Doporuéend poéateéni hodnota je pétiné-
sobek velikosti elementu MKP v oblasti osy.

. Pro dané A, je uréena osové funkce.
. Pomoci rovnic (5) a (6) jsou uréeny koeficienty Rc a Rp.

. Pokud Rc < Rcopt, potom je aktudlni A; novym odhadem optimédlniho A; a Rcope je

nastaveno na Rc.

. Pokud R¢ < 0,01 a v 5 iteracich po sobé nebyla nalezena mensi hodnota Rc nez Rc opt,

je hledani A; ukonceno.

. Hodnota Rp > Rpmax (Rpmax = 7) indikuje p¥ili§ malé A;, kdy jiz zadind osové funkce

prilis oscilovat. Hledani A; je ukonceno.

. 'V kazdé dalsi iteraci je hodnota A, zmensena tak, aby byl cely interval osové funkce na

ose z rozdélen na cely pocet krokt A, a hledani pokrac¢uje na bodu 2.

Pii zmenSovani hodnoty A, obvykle klesd R¢ a roste Rp. Algoritmus konéi bud bodem 6
nebo 7, podle toho, ktery nastane dfive. Pokud je algoritmus ukoncen bodem 6, ale hodnota
Rc je blizko 0,01, je mozné, Ze 1ze nalézt vhodnéjsi mensi hodnotu A;. Pokud je Rp < Rp max
je mozné spustit algoritmus znovu s jest€ mensi pocatecni vzdéalenosti A, a pokusit se nalézt
jeho vhodnéjsi hodnotu, kdy R¢ je nizsi.
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2.6 Sycena magneticka ¢ocka — urceni osovych funkci

V této ¢asti je diskutovana interpolace 3D pole sycené magnetické ¢oc¢ky [16] pomoci metody
REAF, pouzité pro nalezen{ osové funkce ¢ocky (komponenta B, magnetické indukce na ose).
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Obrézek 4: Geometrie sycené magnetické ¢ocky podle [16]. Buzeni civky 10500 Az. Fialovou
¢arkovanou Carou je vyznacena oblast, FeSend pii 3D vypoctu pole.

Geometrie ¢oc¢ky je zndzornéna na obr. 4. Vzdélenost pdlovych nastavcu v gapu cocky
je 2mm a vrtani ¢ocky ma pramér také 2mm. Cocka je rotacné symetricka kolem osy z.
Saturaci magnetického materialu ¢ocky zobrazuje obr. 5. Pole bylo spo¢teno v programu EOD,
2D sit sestévala z 83391 uzlovych bodii. V gapu ¢ocky byl krok sité 0,05 mm a maximalni
povolend zména kroku byla 2,5 %. Pfi tomto nastaveni je mozné dosdhnout relativni pfesnosti

-60 -40 -20 0 20 40 60 80
_I‘ T 1T ‘ T 1T ‘ T T T ‘ T T 17T | T 1T | T T T ‘ T T T ‘ T \_ Legend~
ok 1o Saturation [T]
er 12 429
L i 3.22
L : ] 2.14
gh = 1.07
L ] 0.00
E%j _,8
ol Jo
Sr 1<
ol Jdo
N, 7N
OT\H‘.\‘.‘.\‘A\‘.J‘.H.|‘H.m...m.fo
-60 -40 -20 0 20 40 60 80

z [mm]

Obrézek 5: Saturace materidlu magnetického obvodu sycené magnetické cocky podle [16].
Buzeni civky 10500 Az. Spoc¢teno v EOD.
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Obrazek 6: Relativni permeabilita konct pdlovych nastavct sycené magnetické cocky podle
[16]. Buzeni civky 10500 Az. Spoc¢teno v EOD.

vypoétu magnetické indukce na optické ose 107*. Program EOD spocet]l magnetické pole této
sycené ¢ocky za 3s (procesor Intel i7-8700K). Jde o nelinedrni vypocet, ktery bere do Gvahy
magnetizac¢ni kiivky materidlt tvoficich magneticky obvod.

Konce pélovych nastavel jsou saturovany az na 4,27 T. V téchto mistech klesa relativni per-
meabilita materialu z 1300 az na 5 (viz obr. 6). Na vzdélenosti 10 mm se relativni permeabilita
méni o 2 fady.

2.6.1 3D vypocet pole — rota¢né symetricka c¢ocka

Pfesné urceni parazitickych poli sycenych magnetickych ¢ocek, kdy permeabilita materialu
klesa pod 100, je mozné pouze 3D vypoctem. Nejprve budeme studovat rotacné symetrickou
¢ocku bez vad sefizeni a vyroby. Pole Tsunovy ¢oc¢ky bylo proto spoc¢teno v programu COM-
SOL Multiphysics ve 3D. Vzhledem k pouziti 3D vypoctu, kdy pamétové naroky jsou znacné
vyssi nez u 2D vypoctu, byl vypocet proveden ve dvou krocich. V prvnim kroku byla tloha
feSena jako 2D rota¢né symetrickd a byl vypocten magneticky vektorovy potencial A (jeho
polarni slozka). 2D feSeni bylo pouzito jako okrajovd podminka pro 3D vypocet, ktery probi-
hal pouze v oblasti u optické osy znazornéné na obr. 4. Toto omezeni oblasti vypoctu jen na
oblast blizko osy ¢ocky je pro 3D vypodet vyhodné pro urychleni vypoctu a omezeni paméto-
vych naroki. Tato oblast je vhodna i pro analyzu vlivu parazitickych poli, ktera se projevuji
hlavné v oblasti pdlovych nastavcti. Na hranici oblasti, kterd je daleko od pdla cocky, uz je
vliv parazitickych poli zanedbatelny.

Program COMSOL Multiphysics pii feseni magnetického pole pocita vektorovy magne-
ticky potencial A. Pro uréeni silového ptsobeni magnetického pole na elektrony je dtlezita
magnetickd indukce

B=Vx A,

kterou také potiebujeme interpolovat.

Pouzijeme-li metodu konecnych prvkia 1. fadu, kdy A je na prvku linearni, je hodnota
magnetické indukce na prvku konstantni. U metody koneénych prvki 2. fadu je pak magneticka
indukce na prvku linearni. I z tohoto divodu je pro praktické vypocty v elektronové optice
velmi dtlezitd vhodna interpolacni metoda pole, protoze v blizkosti osy lineadrni zavislost
radilni slozky magnetické indukce neodpovida skutecnosti.
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Sit 3D vypoctu pole 3D vypocet byl proveden ve dvou sitich s riznou velikosti étyfsténnych

prvki. Zakladni sit byla na pélovych ndstavcich tvofena prvky se stranou 0,15-0,5 mm, v bliz-

kosti osy prvky se stranou 0,1-0,2 mm. V pfipadé 2krat hustsi sité (obr. 7) byly velikosti prvka

pélovych néastaveid a blizko osy polovi¢ni. Prvky vzdélenéjsi od osy a poélovych nastavct mély
SN 1

vzdy maximéalni velikost 3 mm.
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Obrazek 7: Detail 2krat hustsi sité v oblasti pélovych nastavet a v blizkosti optické osy v COM-
SOL Multiphysics.

Osové pole B; bylo interpolovano metodou REAF. U metody REAF byly pouzity para-
metry o = 2,2, N, = 9 a vzdalenost uzli Az byla urcena automaticky. Pohybovala se kolem
hodnoty 0,19 mm a byla pouZita pfi vSech néasledujicich interpolacich metodou REAF. Data
z 3D vypoctu byla ve sméru osy z exportovana s krokem 0,1 mm a ve smérech x a y s krokem
0,05 mm az do vzdalenosti rp.x = 0,9 mm od osy.

Prubéh magnetické indukce na optické ose urcené 2D vypoctem v EOD a 3D vypocétem
v COMSOL Multiphysics je zobrazen na obr. 8. V detailu pole v blizkosti z = 0 mm je vidét, ze
pole spoctené 3D metodou 1. fadu interpolované v intervalech 0,1 mm je po ¢astech konstantni
(Cerné kifzky) a osovd funkce ziskand interpolaci metodou REAF je o 0,7mT vySsi nez pole
ziskané z EOD a z 3D vypoctu metodou 2. fadu. Lze si povS§imnout, ze interpolace metodou
REAF neprochazi pfesné hodnotami osové indukce ziskanymi 3D vypoctem MKP 1. fadu. Je
to zpusobeno tim, Ze na osovou funkci maji pfi pouZiti metody REAF vliv i hodnoty pole
mimo osu a pribéh osové funkce zpiesnuji.

Obr. 9 srovnava prubéh zavislosti B, (r) v misté z = 0mm. Je vidét, Ze vypocet v COMSOL
Multiphysics metodou 2. fadu déva na optické ose mirné odlisSnou hodnotu magnetické indukce
nez vysledna REAF interpolace. Pouziti metody nejmensich ¢tverct pro interpolaci REAF
vyhlazuje nepfesnosti vypoc¢teného pole zptisobené aproximaci MKP a numerickym feSenim
soustavy rovnic.

Tabulka 1 shrnuje jednotlivé zptisoby vypoctu pole. Porovnany jsou doby vypoctu a pa-
métové naroky. Je t¥eba upozornit, Ze standardni PC disponuje maximélné 32 GB pamdti.
Pfesné 3D vypocty s vice nez 4 miliony nezndmgych je jiz nutné pocitat na vypocetnich ser-
verech. Pamétové naroky 2D vypoctu v COMSOL Multiphysics jsou vétsi nez u 3D vypoctu
s vice nezndmymi, protoze v tomto pfipadé byl pouzit pfimy fesi¢ soustavy rovnic namisto ite-
ra¢niho. Program EOD pouziva pro feSeni pole metodu sdruzenych gradientd. Iteracni feseni
soustavy rovnic bylo ukonéeno pii relativni zméné feseni 1-10712. V programu COMSOL Mul-
tiphysics byl pouzit fesi¢ GMRES (Generalized Minimum Residual) s AMS (Auxiliary-Space
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Obrazek 8: Srovnani pribéhu magnetické indukce B, na optické ose. Buzeni civky 10500 Az.
2D vypocet v EOD a 3D vypocet v COMSOL Multiphysics MKP 1. a 2. fadu v zakladni siti
(viz str. 17) interpolovany metodou REAF.
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Obrazek 9: Srovnéni pribéhu magnetické indukce B, v radidlnim sméru (z = Om). Buzeni
civky 10500 Az. 3D vypocet v COMSOL Multiphysics MKP 1. a 2. fadu v zékladni siti (viz
str. 17), interpolace metodou REAF.

Maxwell) stabilizaci. Itera¢ni FeSeni soustavy rovnic bylo ukonceno pfi relativni zméné FeSenf
1-1078.

V tabulce 2 jsou porovnany koeficienty sférické vady 3. fddu Cs a uhlové zvétseni M, pti
energii svazku 200keV a pozici obrazu ve stfedu gapu ¢ocky z = 0 mm. Koeficient sférické vady
se u jednotlivich vypocti lisf jen o 2%. Uhlové zvétseni M, se lisi u EOD a COMSOL Mul-
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Tabulka 1: Porovnani doby vypoctu pole ¢ocky riznymi metodami. EOD — bézné PC s proce-
sorem i7-8700K 4 vlakna, COMSOL Multiphysics — server s procesorem E5-2630 v3 16 vlaken.

program f4d metody | dimenze | nezndmych | doba Feseni | pamét

EOD 1. 2D 1M 1,5 min 0,12GB
COMSOL Multiphysics 2. 2D 1M 2,5 min 25GB
COMSOL Multiphysics 1. 3D 2,3M 1h 22GB
COMSOL Multiphysics 2 3D 12,4M 17,2h 68 GB

Tabulka 2: Porovnani sférické vady Cs a tthlového zvétseni M, ¢ocky spoctené riznymi meto-

dami.
program f4d metody | dimenze | Cs (mm) | M,
EOD 1. 2D 0,593 -323
COMSOL Multiphysics 1. 3D 0,602 —140
COMSOL Multiphysics 2. 3D 0,601 -304

tiphysics 2. fadu o 6 %, ale je velmi zavislé na defokusaci obrazu vzhledem k poloze obrazové
roviny, coz se projevilo MKP 1. fddu. Interpolace 3D pole metodou REAF tedy dava velmi
podobné vysledky jako vypocet v EOD.

2.6.2 Parazitickd pole — vyoseni pélového néstavce

Pfi vyoseni vnitini valcové plochy levého pélového nastavce s polomérem r = 1 mm budeme
predpokladat, ze osa valcové plochy je posunuta vzhledem k optické ose o vzdalenost Ar.
Obrazek 10 ukazuje v levé ¢asti idedlni vnitini valcovou plochu pdlového nastavce a v pravé
¢asti vnitini valcovou plochu posunutou o 0,2 mm ve sméru osy x.

Takovéto vyoseni zptsobuje vznik dodatec¢ného dipSlového pole m = 1 [36, 26, 48]. Osova
funkce ¥, kterd toto pole charakterizuje, je piimo slozka vektoru magnetické indukce By

Obrézek 10: Idealni vnitini valcova plocha pélového néstavce (vlevo). Vnitini valcova plocha
posunutd o 0,2 mm ve sméru osy x (vpravo).

19



7

6

(109)

1

4
b b b b b b I

0

REAF interpolation

+ COMSOL 1st order
—— COMSOL 1st order, REAF
— T T T

-1

-10 -5 0 5 10

z (mm)
Obréazek 11: Pribéh osové dipdlové funkce | = By pri vychyleni vnitini plochy levého pélového
nastavce o 10 pum. Buzeni civky 10 500 Az. 3D vypocet v COMSOL Multiphysics MKP 1. fadu
v zakladni siti (viz str. 17), interpolace metodou REAF.

(pfi vychylce Ar ve sméru osy x) nebo By na optické ose. D4 se tedy z 3D vypoétu snadno
ziskat. Pfi v praxi dosahované pfesnosti vyroby mensi nez 10 pm [34] vznik4 ovSem problém pfi
vypoétu pole. Dipélové pole na ose je ve srovnani s polem ¢ocky (2,9 T) pfiblizné 100krat slabsi
a pohybuje se jiz v oblasti dosazitelné presnosti vypoctu v COMSOL Multiphysics v dané siti.
Obr. 11 zobrazuje hodnoty B, pfi vyoseni 10 pm spocétené metodou koneéngch prvka prvniho
fadu (sit v okoli optické osy md krok maximdlné 0,2mm). Je vidét, Ze hodnoty slozky By
magnetické indukce na ose (vyznafené znackami +) jsou v oblasti levého pélového néstavce
odli$né od nuly, ale prakticky ndhodné. Pouzijeme-li pro interpolaci pole metodu REAF, ktera
vyuziva pro uréeni osové funkce i hodnoty pole mimo osu, dokdzeme i ze zasuménych hodnot
pole ziskat pouzitelnou osovou funkci.

Na obr. 12 mizeme porovnat osové dip6lové funkce ziskané interpolaci 3D pole spoc¢teného
v sitich rizné hustoty pomoci MKP 1. a 2. fadu. Z perturbacni teorie [36] plyne, Ze parazitické
multipdlové pole je linedrné tmérné velikosti odchylky Ar. Abychom parazitické pole zvyraz-
nili, mizeme odchylku zvétsit (velkd odchylka uz vSak muze ovlivnit rotaéné symetrické pole
samotné ¢ocky a je tieba postupovat obezietng). Parazitické pole pti vétsi odchylce je vétsi
(zavislost je linedrni). Vzhledem k tomu, Ze relativni pfesnost vypocétu je uréovana hlavné
vzhledem k rotacné soumérnému poli ¢ocky, které je cca 100-500krat vétsi, bude parazitické
pole spocteno presnéji. Na obr. 12 tuto situaci ukazuje ¢ervena funkce, spo¢tené pro odchylku
50 pm a vydélend 5, aby odpovidala poli zakladni odchylky 10 pm. V detailu porovnani maxim
osovych funkci je vidét, Ze se tyto funkce mirné lisi. Zelené funkce je potom uréena z vypoctu
MKP 2. fadu. Rozdil maxim osové funkce v jednotlivych p¥ipadech je maximéalné 3%. Vy-
pocet metodou 1. fadu ve 2krat hustsi siti u osy dava prakticky stejné vysledky, jako vypocet
metodou 2. fadu v zékladni siti, ale doba vypoc¢tu je 10krat kratsi. Jako posledni je uvedena
osova funkce urcéena pomoci perturbacni teorie 2D vypoctem v EOD, ktera je velmi podobné
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Obrazek 12: Srovnani pribéht osové dipdlové funkce ¢y = By pfi vychyleni vnitini plochy le-
vého pélového nastavee o 10 pm. Buzeni civky 10 500 Az. 3D vypocet v COMSOL Multiphysics
MKP rtznymi metodami v ruznych sitich, interpolace metodou REAF.

3D vypoctu, plestoze relativni permeabilita pSlovych nastavct je mensi nez 100 (viz obr. 6).

Hodnoty maxima osové funkce u jednotlivych 3D vypocti vyoseni vnitini ¢asti pélového
nastavce se lisi maximalné o 5 %. V koeficientech vad se tento rozdil neprojevi, protoze zavi-
seji spiSe na derivaci osové funkce. Dulezité je si uvédomit, Ze vypocet parazitickych poli je
pouzivan hlavné pro posouzeni jejich maximélniho vlivu na zobrazeni. Rozdil jednotlivych 3D
vypoctu je v tomto pripadé zcela zanedbatelny.

Pokud bychom ovsem urcovali napriklad vliv vyvrtani otvoru do pélového néstavce kolmo
na optickou osu (viz publikace [11]), kdy néds zajimé parazitické pole co nejpfesnéji, zvolili
bychom 3D vypocet MKP 2. fadu nebo alesponl vypocet MKP 1. fadu ve dvojnasobné husté
siti.

Obr. 13 srovnava hodnoty slozky B, magnetické indukce spoctené MKP 1. a 2. fadu v za-
vislosti na vzdélenosti od optické osy. Hodnoty jsou vyneseny pro soufadnici z = 0 mm, v jejimz
okoli vykazuji hodnoty B, na optické ose spoctené metodou 1. fadu (obr. 11) nejmensi fluk-
tuace. Hodnoty x byly v COMSOL Multiphysics interpolovany az do x = 0,9 mm, coz je 90 %
poloméru vrtani pdlového nastavce. Hodnoty By ziskané metodou 1. fadu opét znacné fluktu-
uji. Interpolaéni funkce metody REAF, spliiuje v celé oblasti interpolace Laplaceovu rovnici,
a proto i interpolace velmi fluktuujicich hodnot dava vysledek, ktery je srovnatelny s interpo-
laci vypoctu metodou 2. ¥Fadu. 12% rozdil v hodnotach je dan nizkou hustotou sité, pouzitou
u metody 1. fadu.

Kromé samotné osové funkce je dtlezité také srovnani doby vypoctu, uvedené v tabulce 3.
2D vypocet v EOD s vyuzitim perturbac¢ni teorie je velmi rychly a pamétové nendrocny a pro
odhad vlivu parazitickych poli na zobrazovaci vlastnosti optické soustavy v prvni fazi jejiho
ndvrhu je pfitom dostatecny. Pro pfesny vypodet parazitickych poli ve 3D je tieba pouzit
husté sité nebo MKP 2. fadu, coZ prinasi velké naroky na pamét a ¢as vypoctu. Tento vypocet
bychom tedy provedli az pfi findlnim navrhu cocky. Pro ovéfeni vysledkd vypoctd je vsak
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Obrazek 13: Srovnani pribéhu magnetické indukce B, ve sméru osy x v radidlnim sméru
(z = Omm) pfi vychyleni vnitini plochy levého pdlového néstavee o 10 pm. Buzeni civky
10500 Az. 3D vypocet v COMSOL Multiphysics MKP 1. fadu a 2. fddu, interpolace metodou
REAF.

vzdy nutné se presvédcit o vlivu hustoty sité na vysledek a zvolit vhodnou hustotu sité v mis-
tech, kde je parazitické pole nenulové. V pripadé vyoseni vnitini plochy pélového nastavce na
obr. 13 tvofi parazitické pole priblizn€ 0,2 % pole ¢ocky na ose a pii 3D vypoctu parazitického
pole MKP 1. fadu vystacime se siti s prvky o velikosti pfiblizné 0,1 mm. U pfipadi, kdy je
parazitické pole slabsi je casto tieba pouzit prvky jesté mensi.

Tabulka 3: Srovnani doby vypoctu parazitickych poli.

program sit fad metody | dimenze | nezndmych | vypocet | pamét

COMSOL zékladni 1. 3D 45M 2h 34 GB

COMSOL | 2krat hustsi 1. 3D 8,6 M 4h 76 GB
COMSOL zékladni 2. 3D 24,3 M 40h 230 GB
EOD zékladni 1. 2D 1M 1,2min | 0,12GB

2.6.3 Parazitickd pole — elipticita pélového nastavce

P1i elipticité vnitini valcové plochy levého podlového nastavce s polomérem » = 1 mm budeme
predpokladat, ze kruhova zdkladna valcové plochy je deformovéana v elipsu podle obr. 14. Ve
sméru x je polomér o Ar vétsi, ve sméru y mensi. Tato deformace zptsobuje vznik doda-
teného kvadrupdlového pole m = 2 [36]. Osovou kvadrupdlovou funkei i, kterd toto pole
charakterizuje, jiz nelze porovnavat pfimo s hodnotou magnetické indukce, jako tomu bylo
u dipélové osové funkce. Funkce ¢, je magneticky redukovany potenciél na ose. Pro kvadrupé-
lovy redukovany potencial ¥, plati
R )

2= —

r2’
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Obrazek 14: Vnitini valcova plocha s elipticitou 0,1 mm ve sméru osy x.

kde ¥, je kvadrupdlova slozka skaldrnfho magnetického potencidlu ¥, a je na optické ose
nulové. Pro kvadrupdlovou fourierovskou slozkou magnetické indukce B, plati

1 2n
Brard) =3 [ B(rp2)cos2e+a e,
0
kde B, je radidlni slozka magnetické indukce. Pomoci rovnic (2) a (3) pak miizeme napsat

B, 2(r,z) = 242(2)r.

Osova kvadrupdlova funkce y2(z) tedy souvisi se smérnici ristu B, ».

Obr. 15 ukazuje srovnani kvadrupolovych osovych funkci uréenych z vypocétu magnetického
pole v riznych sitich. MKP 1. fadu v dvojnasobné husté siti dava prakticky totozny vysledek,
jako MKP 2. fddu v zékladni siti (viz str. 17). Pozorujeme maly rozdil funkci v maximu

Axial magnetic quadrupole reduced potential
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Obrazek 15: Pribéh osové kvadrupdlové funkce ¥, pti elipticité vnitini plochy levého poélového
nastavce 10 pm. Buzeni civky 10500 Az. 3D vypocet v COMSOL Multiphysics MKP raznymi
metodami v riznych sitich, interpolace metodou REAF.

23



z = —1mm a velky rozdil funkci v oblasti minima (z = —=5mm). Témto rozdiltim se budeme
jesté dale vénovat.

Na obr. 16 je srovnani radialni zavislosti kvadrupdlové fourierovské slozky magnetické
indukce B, urcené z 3D vypoc¢tu v COMSOL Multiphysics v misté z = —1 mm a interpolace
hodnot metodou REAF. Vidime, Ze v blizkosti osy jsou obé interpolované zavislosti prakticky
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Obrazek 16: Radialni zévislosti B, 5 v z = —1 mm pii elipticité vnitini plochy levého pélového
nastavce 10 pm. Buzeni civky 10500 Az. 3D vypocet v COMSOL Multiphysics MKP 1. a 2.
fadu a interpolace metodou REAF.

identické. Pro r = 0,9mm u MKP 2. fadu se interpola¢ni funkce lisi od spoc¢tené hodnoty
B, 5. Z toho lze usuzovat, ze nékde v okoli z = —1 mm (3picka pdlového nastavee) doslo pii
3D vypoctu magnetického pole k néjaké nepfesnosti a hodnota B,» byla urcena s velkou
odchylkou, ktera ovlivnila i interpolaci v misté z = —1 mm. Interpolace pole metodou REAF
spliiuje Laplaceovu rovnici pro kvadrupdlovy magneticky potencial a pokud se hodnoty B, >
v tésné blizkosti Spic¢ky pdélového nastavce odchyluji, 1ze zde predpokladat chyby 3D vypoctu
pole. Pro presnéjsi uréeni pole by zde bylo vhodné zahustit sit.

Obr. 17 srovnava radialni zavislost kvadrupdlové fourierovské slozky magnetické indukce
B, urcené z 3D vypocétu v COMSOL Multiphysics v misté minima z = -5 mm a interpolaci
hodnot metodou REAF. V blizkosti osy jsou obé interpolované zavislosti prakticky identické.
Pro r > 0,3mm se u MKP 2. fadu interpola¢ni funkce lisi od spoctenych hodnot B,,. Je
to dtsledek hodnoty B, pro r = 0,85mm, ktera se zna¢né odliSuje od ostatnich hodnot.
V blizkosti pdlového nastavce je ziejmé 3D pole uréeno nepiesné. ProtoZze je interpolacni
funkce globalni, ovliviiuji nespravné spoc¢tené hodnoty z 3D vypoctu i svoje nejblizsi okoli. Pro
interpolaci metodou REAF u ¢ocky s takto zvolenou siti je tedy vhodné omezit maximalni
vzdalenost od 0sy rmax na hodnotu 0,8 mm, kdy se nespravné spoc¢tené hodnoty pole neprojevi
v interpolaci. Je nutné upozornit, Ze pro jinou ¢ocku nebo jinou sif mize byt maximélni
vzdalenost od osy rmax ve vztahu k vrtani ¢ocky jina. Ukazuje se, Ze interpolace metodou
REAF je pouzitelnd az do 80 % vrtani ¢ocky (kde se ovSem &astice nikdy nepohybuji).
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Obrazek 17: Radialni zavislosti B, v z = =5 mm pii elipticité vnitini plochy levého pélového
nastavce 10 pm. Buzeni civky 10500 Az. 3D vypocet v COMSOL Multiphysics MKP 1. a 2.
fadu a interpolace metodou REAF.

-0.5 0.0 0.5 1.0

(T) (10%)

B
A6

-1.5

-2.0

-2.5

maghnetic flux density B, ,
0.5

0.0 0.1 0.2 0.3 . 0.6 0.7 0.8 0.9

coaa v b b b b b b b 9@
] + [
_ L@
4 + + L o
- -2
b r o
7 re
- i
B r
_ L2
_ [ @
] [ o
] REAF interpolation in r direction at z= -5.000mm. [«
B + COMSOL, 2x denser, 1st order r
] —— COMSOL, 2x denser, 1st order, REAF [ ©
7 + COMSOL, 2nd order Cai
4 —— COMSOL, 2nd order, REAF F

L e L B e e e B s e e A s B ey s
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9

r (mm)

(10°%)

Obrazek 18: Radialni z&vislosti B, v z = =5 mm pii elipticité vnitini plochy levého pélového
néstavce 10 pm. Buzeni civky 10500 Az. 3D vypocet v COMSOL Multiphysics MKP 1. a 2.
Fadu a interpolace metodou REAF pii rpax = 0,8 mm.

Radidlni zavislost B, v z = —=5mm pfi omezeni rmax = 0,8 mm je zobrazena na obr. 18.
Interpola¢ni funkce jiz 1épe vyhovuji hodnotdm uréenym z 3D vypoctu.
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Obrazek 19: Pribeéh osové kvadrupdlové funkee ¢, pii elipticité vnitini plochy levého pélového
nastavce 10 pm. Buzeni civky 10500 Az. 3D vypocet v COMSOL Multiphysics MKP raznymi
metodami v rtznych sitich, interpolace metodou REAF pii rp.x = 0,8 mm. 2D vypocet pomoci
perturbacni teorie v EOD.

Obr. 19 zobrazuje osové kvadrupdlové funkce pii volbé rmax = 0,8 mm spolu s osovou funkei
urc¢enou v EOD pomoci perturbaéni teorie. Rozdil maxim jednotlivych funkei interpolovanych
metodou REAF je 1%. U osovych funkei interpolujicich hodnoty z MKP 1. fadu se obje-
vuje zakmitani v intervalu z € (1,4) mm, které je zptisobeno malou pfesnosti vypoctenych
hodnot 3D pole. Vzhledem k velikosti maxima osové funkce je vSak toto zakmitani zanedba-
telné.

Obr. 20 ukazuje pribéh 5. derivace osové kvadrupdlové funkce ziskané REAF interpolaci
dat z MKP 1. a 2. fadu. U interpolace MKP 1. fadu je vidét rozkmitani derivace, které je
zpusobeno nepresnostmi hodnot 3D vypoctu pole. Rozkmitéani osové funkce lze potlacit volbou
N, =9, kter4 je pouzita v nasem pfipadé. Vé&tsi podet ¢lent rozvoje (2) v radidlnim sméru déva
pozadavky na vyssi derivace osové funkce (v piipadé N, =9 je to 18. derivace nasoben4 r20).
Na vyssi derivace osové funkce tak maji vliv hlavné hodnoty pole daleko od osy. V pfipadé,
ze hodnoty 3D pole zna¢né fluktuuji, jak je vidét napiiklad na obr. 16 u MKP 1. fadu, je
prakticky nemozné zabranit rozkmitani vyssich derivaci osové funkce i pii volbé N, = 9.

2.6.4 Poznamky k interpolaci metodou REAF

Interpolace kvadrupdlové osové funkce popsand v ¢asti 2.6.3 ukazala, ze p¥i interpolaci 3D pole
metodou REAF je tfeba postupovat opatrné. Metoda je schopna ziskat osovou funkeci i z velmi
neptesného 3D vypoctu pole ve velmi Fidké siti a pfi nevhodné nastavenych parametrech N,,
Fmax & Az.

V ukézce interpolace parazitickych poli jsme porovnévali interpolaci vice 3D vypoctu pole
a z rozdilt osovych funkci usuzovali na mozné problémy. V praxi mame vétsinou pouze jeden
vypocet v maximalné mozné husté siti a musime rozhodnout, jestli je interpolace provedena
korektné. Je nutné zkontrolovat radidlni zévislost interpolovaného pole v maximech a minimech
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5th derivative of axial magnetic quadrupole reduced potential
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Obrazek 20: Pribéh 5. derivace osové kvadrupdlové funkce ¢, pii elipticité vnitini plochy
levého pélového néastavee 10 pm. Buzeni civky 10500 Az. 3D vypocet v COMSOL Multiphysics
MKP riznymi metodami v raznych sitich, interpolace metodou REAF pfi rpax = 0,8 mm.
Maximum 5. derivace dosahuje hodnoty 2,8, zobrazen je pouze vyfez.

osové funkce, pripadné v mistech zakmit osové funkce. V pfipadé, Ze interpolace nefunguje
korektné ve vétsich vzdalenostech od osy, je vhodné omezit rypax-

Pokud jsou vyssi derivace osové funkce rozkmitané, prestoze je 3D pole spocteno korektné
a nevykazuje vyznamné odchylujici se hodnoty, je tfeba zvolit vhodné krok Az. Zde muze
pomoci algoritmus nalezeni vhodného kroku popsany v c¢asti 2.5.1.

Vzhledem k tomu, ze v redlnjych optickych systémech se elektrony pohybuji blizko optické
osy, v pripadé nasi ¢ocky ve vzdalenosti maximélné 25 um, nejsou pro interpolaci pole derivace
osové funkce vyssSich fadi nez patého potieba. U kvalitné spocteného 3D pole by nam tedy
stacilo pouzit N, = 3. Vyssi hodnoty N, umozinuji do interpolace zahrnout i pole dale od osy
a zpresnit interpolaci na ose.

Pokud jsou hodnoty 3D pole nepiesné (viz obrazek 11), je obtizné zvolit vhodné parametry
interpolace. V tomto pfipadé je tieba k vysledk@im interpolace pfistupovat opatrné a pokusit
se 0 3D vypocet s vyuzitim symetrie a s pouzitim hustsi sité.

2.7 Vypocet trajektorii elektront

Vypocet pole a jeho interpolace, které byly diskutovany v predchozi ¢asti, jsou dilezité pro
pfesné urceni trajektorii elektront. Studovana ¢ocka ma sférickou vadu Cs = 0,6 mm a op-
timalni aperturni thel elektronového svazku zaostieného na vzorek ve stiedu gapu cocky
z = Omm limitovany sférickou vadou a difrakci je 10 mrad. Polomér stopy v Gaussové roviné
dany geometrickymi vadami je 0,6 nm.

Poloha pfedmétu pii Feseni relativistické pohybové rovnice byla volena tak, aby obraz lezel
v z = Omm. Byly trasovany elektrony s energii 200keV. Pocatecni thel 6 vektoru rychlosti
elektronti vzhledem k ose byl volen v 5 krocich tak, aby thel dopadu do obrazové roviny byl
2,4,6,8 a 10 mrad. Vektor rychlosti byl déale oto¢en o polarni thel ¢ € (0,27) v 37 krocich.
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Bylo tedy trasovano 5 sad elektront, jejichz vektory pocatecni rychlosti tvoii povrsky kuzelt
s riznym vrcholovym thlem.

Pfi feSeni pohybové rovnice v programu EOD na standardnim PC s procesorem i7-8700K
v jednom vldknu byla pouZita Rungeova-Ruttova metoda 7. ¥4du s relativni presnosti 10712
a absolutni pfesnosti 107'%. Pro interpolaci 3D pole spoéteného MKP 2. ¥adu byla pouzita
REAF metoda. V. COMSOL Multiphysics byla pouzita ,Generalized alpha method“ se stej-
nymi presnostmi. Je to jedind metoda, ktera je pouzitelna pro trasovani ¢astic v magnetickém
poli. Vypocet byl proveden na serveru s procesorem E5-2630 v3 v 16 paralelnich vlaknech.

2.7.1 Trajektorie v poli ¢ocky

Na obr. 21 je zobrazena stopa spo¢tena v EOD s interpolaci REAF. V levé ¢asti obrazku vi-
dime kruhové stopy pro thly 4-10 mrad. Polomér stopy pro tihel 10 mrad odpovida poloméru
danému sférickou vadou. Detail stiedu stopy pro tthel 2 mrad je vidét na obr. 21 vpravo. Stopa
neni piesné€ kruhova, ale jeji polomér je 3 pm a nepfesnost vypoctu nékterych bodu je ptiblizné
0,5 pm. Tato nepfesnost vipoctu je pouzitelnd i pro vypocet korigovanych systémt. Vypocet
trajektorii 185 elektront v programu EOD trva 20s. Lze dosdhnout i vétsi presnosti vipoctu
trajektorie vynucenim kratsiho casového kroku integrace pohybové rovnice, pfipadné nastave-
nim relativni pfesnosti integrace 10~'* a pouzitim interpretace &isel se étyFnasobnou piesnosti
(32 cifer namisto standardnich 16 u dvojndsobné pfesnosti). Piesnéjsi vypocet trajektorie je
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Obrazek 21: Stopa svazku s aperturou 10mrad pfi zobrazeni samotnou ¢ockou v Gaussové
roving spoc¢tend v EOD. Interpolace pole metodou REAF. (Vlevo stopa svazku, vpravo detail
stfedu stopy pro thel 2mrad.)

Obr. 22 ukazuje stopu spoc¢tenou v COMSOL Multiphysics. Trasovani 185 elektronti trvalo
50 minut, tedy cca 150krat déle nez v programu EOD. Stopa neni kruhova a jeji stied nelezi
na optické ose. Velikost stopy je v fadu desitek nanometri, coz neodpovidé ocekavanému
poloméru 0,6 nm. Pro pfesné vypocty v elektronové optice je trasovani pfimo ve 3D poli
nepouzitelné. Hlavnim divodem pro tuto znacnou nepiesnost je to, ze trajektorie elektronu
s thlem 10 mrad na vzorku se pohybuje maximalné ve vzdalenosti 20 pm od osy. Velikost prvkt
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Obrazek 22: Stopa svazku s aperturou 10mrad pfi zobrazeni samotnou ¢ockou v Gaussové

roving. Trasovani a interpolace pole z 3D vypoctu v programu COMSOL Multiphysics.

MKP u osy ve 3D vypoctu pole je vSak pouze 0,1 mm, tedy bkrat vétsi. Pokud bychom chtéli
sit v t8sné blizkosti optické osy v oblasti pélovych ndstavel zahustit na velikost prvki 20 pm,
vzrostla by pamétova narocnost 3D vypoctu pole z 230 GB na 700 GB. Ani takové zahusSténi
sit& by ovem nevedlo ke korektnimu vypoctu vlivu vad 3. fadu (sférické vady), protoze v rdmci
elementu by byl vektor magnetické indukce konstantni (pfipadné linedrni u MKP 2. ¥du).
Je tedy vidét, Zze pro presné vypocty primarniho fokusovaného svazku v elektronové optice
nemame jinou moznost, nez pouzit pro interpolaci pole metody zaloZzené na rozvoji potencialu
v blizkosti osy. Pro vypocet signdlnich sekundéarnich elektrond, které vychylujeme daleko od
optické osy, je presnost trasovani v 3D poli v COMSOL Multiphysics dostateéné. Zde naopak
interpolace REAF, platnéa pouze blizko osy, pouzit nelze.

2.7.2  Trajektorie v parazitickém poli — elipticita pélového nastavce

V publikaci [35] jsme uvedli, Ze se standardnimi stigmétory pouZitymi pro korekeci osového
astigmatismu je mozné korigovat elipticitu pélového nastavce o hodnoté priblizné 0,25 pm.
Tato elipticita odpovida toleranci obvodového hazeni vnitini plochy pdlového néstavce kolem
0,25 pm. Osova kvadrupdlova funkce by byla pfi takto malé elipticité velmi obtiZzné detekova-
telna ze 3D vypoctu. Proto jsme v ¢asti 2.6.3 pouzili elipticitu 10 pm s tim, Ze vliv parazitického
pole je podle perturbacni teorie pfi malych odchylkach linearni. V.  EOD mitizeme tedy pocitat
vliv libovolné malych odchylek prostym skalovanim osové kvadrupdlové funkce. Naproti tomu
v COMSOL Multiphysics bychom museli spocitat pole pfi pozadované elipticité 0,25 pm. Vliv
takovéto odchylky (na pSlovém nastavci by mélo radidlni kvadrupdlové pole velikost cca 25 pT)
by ale byl prakticky nezjistitelny. Navic bychom byli nuceni pouzit velmi hustou sit, abychom
vibec mohli korektné pocitat trajektorie elektront.

Pro posouzeni presnosti vypoctu trajektorii elektront byla zvolena elipticita pélového né-
stavce 1 pm. Osova kvadrupdlova funkce spoctena pro elipticitu 10 pm a interpolovand me-
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Obrazek 23: Stopa svazku s aperturou 10mrad pii zobrazeni ¢ockou s elipticitou pdlového
néstavce 1 pm v Gaussové roviné spoctend v EOD. 3D pole spoc¢teno v COMSOL Multiphysics.
Interpolace pole metodou REAF.

todou REAF byla tedy pro vypocet v EOD vydélena 10. V. COMSOL Multiphysics bylo 3D
magnetické pole spoc¢teno primo pro tuto elipticitu.

Obr. 23 ukazuje stopu v Gaussové roviné. Polomér stopy se vlivem zna¢ného astigmatismu
zvétsil z 0,6 nm na 10 nm. Ani takto velkou stopu vSak nejsme schopni korektné spocitat pfimo
v COMSOL Multiphysics (obr. 24). Stfed stopy je opét mimo osu, je viditelny néznak elipticity,
ale rozméry stopy nejsou spravné.
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Obrazek 24: Stopa svazku s aperturou 10mrad pii zobrazeni ¢ockou s elipticitou polového
nastavce 1 pm v Gaussové roviné. Trasovani a interpolace pole z 3D vypoctu v programu
COMSOL Multiphysics.
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Obrazek 25: Stopa svazku s aperturou 10mrad pfi zobrazeni ¢ockou s elipticitou pélového

nastavce 0,25 pm v Gaussové roviné spoctena v EOD. Interpolace 3D pole metodou REAF.
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Obréazek 26: Stopa svazku s aperturou 10mrad pii zobrazeni ¢ockou s elipticitou pdlového
nastavce 0,25 pm v Gaussové roviné spoctend v EOD. Osova kvadrupdlova funkce spoctena
v EOD pomoci perturbacni teorie.

Obr. 25 ukazuje stopu v Gaussové roviné, ktera je korigovatelna stigmétory, pfi elipticité
vnitini plochy levého pélového néstavce 0,25 pm (viz obr. 14). Stopa je spoétena pomoci osové
funkce interpolované metodou REAF. Obr. 26 ukazuje stopu v Gaussové roviné pii elipticité
pdélového nastavce 0,25 pm, ale vypocet byl proveden v parazitickém poli uréeném pomoci
perturbacni teorie. Stopa je pfiblizné 2krat veétsi. Je to dusledek toho, Ze osové kvadrupdlové
pole spoc¢tené perturbacni teorii (viz obr. 19) neodpovidd skutefnosti a je vySsi. Aberacni
koeficient osového astigmatismu je u osové funkce urcené perturbacni teorii 2krat vétsi nez
u osové funkce uréené z 3D vypoctu pole. Jind hodnota koeficientu osového astigmatismu také
zpusobuje jinou rotaci svazku (sklon tsecky spojujici pozice elektront s nulovou pocatecni
slozkou vektoru rychlosti vy).
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Pfi znalosti omezeni pouzitelnosti perturbacni teorie na magnetické materialy s relativni
permeabilitou v&tsi nez 100 [48] 1ze piesto vysledek povazovat za akceptovatelny, protoZe jej
dokazeme spocitat velmi rychle a pro navrh potiebnych toleranci ploch pdlovych nastavet je
dostacujici [34]. Pole ¢ocky a parazitické pole dokdZeme v programu EOD spoditat v fadu
minut. 3D vypocet pole v kvalitni siti trva spise hodiny a je nutné pouzit pocitac¢ s velkym
mnozstvim opera¢ni paméti (vypocetni server). Na béZném podéitaci s 32 GB paméti lze 3D
vypoclet také provést (viz tabulka 3). Interpolace pole metodou REAF je jiz obtiznéjsi, ale
mozna.

3  Zaver

Ve své ¢innosti se snazim o praktickou aplikaci numerickych vypoctti. Mam bohaté zkusenosti
s numerickymi vypoéty fyzikalnich tloh, af uz jako uzivatel komeréniho softwaru (COMSOL
Multiphysics), tak jako programéator (program EOD, rtzné jednotuéelové programy).

V predmeétech, které vyucuji se snazim studenty seznamovat s pouzitim riznych programi
k ulehéeni prace nebo k simulaci experimentu — fyzikalni tlohy. Velky diraz pfitom kladu
na to, aby nad kazdym vysledkem, ktery jim pocita¢ poskytne, premysleli. Zvazili, jestli je
vysledek fyzikalné spravny, odpovida ocekavanim, neméni se pfi zméné pocateéniho odhadu
feSeni, okrajovych podminek, hustoty sité.

Tento pristup k vypoctu pole elektronové cocky jsem se snazil popsat i v tomto textu.
Text je zaméfen na pouzit{ interpolaéni metody REAF [11], kterou jsme s kolegy vyvinuli.
V textu se snazim popsat znacné specifické naroky na numerické vypocty v ¢asticové optice.
Magnetické pole samotné ¢ocky v mezefe mezi pdlovymi néstavci je velmi silné (jednotky
Tesla). Parazitickd pole vznikl4 nepfesnou vyrobou pdlovych néstavei, kterd potfebujeme
urcit, jsou 1000-10000krat slabsi. Je tedy obtizné je numericky spocitat. V ¢asticové optice
nas zajima pole velmi blizko optické osy, ve vzdalenosti fadové 0,1 mm. Pti vypoctu pole MKP
ovSem pouzivame prvky, které jsou s touto vzdalenosti srovnatelné, spise vétsi. Je potom
obtizné takovéto pole interpolovat tak, aby bylo v ¢asticové optice pouzitelné.

Interpola¢ni metoda REAF pro interpolaci pole v blizkosti optické osy pouziva i hodnoty
pole spoctené mimo osu a tim je dosazeno velké pfesnosti interpolace. Je vhodna i pro interpo-
laci pole spo¢teného MKP s velmi fidkymi sitémi, jak bylo ukdzano v textu. Je také ukazano,
Ze na hustoté sité zalezi a pokud chceme mit pole spoctené korektné, je nutné pouzit hustou
sit nebo MKP 2. faddu. V piipadé sycenych magnetickych ¢ocek je nutné pouzivat velmi husté
sité a paméfové naroky vypoctu znacné prevysuji moznosti standardnich pocitacu.

MozZnost pfesného vypoctu pole obecné 3D geometrie sycené elektronové ¢ocky nachézi
uplatnéni pfi navrhu elektronovych ¢ocek, stanoveni vyrobnich toleranci a vlivu odchylek od
rota¢niho usporadani.
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Souhrn

Habilita¢ni prace se zabyva problematikou vypoctu a interpolace poli sycenych magnetickych
¢ocek s porusenou rota¢ni symetrii. Tento typ vypoctu je nutny pfi studiu vlivu nepresnosti
mechanického sefizeni a vyrobnich toleranci na optické vlastnosti elektronovych mikroskopi.
Poméhé se stanovenim potifebnych vyrobnich toleranci a také pii navrhu potfebnych koreké-
nich prvkd.

V pfipadé sycenych magnetickych ¢ocek nelze pouzit pro uréeni multipélovych poli, charak-
terizujicich tyto nepresnosti perturbacni teorii, kterd je s ispéchem vyuzivana u elektrostatic-
kych a nesycenych magnetickych cocek. Je nutny 3D vypocet pole ¢ocky s porusenou symetrii.
Pro praktické vypocty v casticové optice je samotné 3D pole spoctené MKP nevyuzitelné. Je
nutné ziskat takzvané osové multipdlové funkce, které lze dale vyuzit pro interpolaci pole
v blizkosti optické osy.

Préce popisuje praktické priklady vyuziti interpolacni metody REAF pro ziskani osovych
multipdlovych funkei z pole spo¢teného ve 3D. Dilezitou vlastnosti metody REAF je, Ze pro
interpolaci pole na optické ose vyuziva také hodnoty pole spoctené ve velké vzdalenosti od
osy. Tato vlastnost je zvlasté dulezitda pfi interpolaci poli spoctenych v Fidkych sitich, kdy
jsme omezeni velikosti paméti pocitace. V praci je ukazan vliv volby parametri inteprolacni
metody a také metody slouzici k ovéfeni spravnosti vysledku.

V zavéru prace jsou porovnany vysledky Feseni pohybové rovnice elektront tvoricich sub-
nanometrovou stopu v programu EOD s vyuzitim interpolace REAF a v programu COMSOL
Multiphysics, ktery byl pouzit pro 3D vypocet pole. Ukazuje se, Ze pfi trasovani elektronti
pfimo ve 3D poli neni mozné dosdhnout pozadované presnosti.

Abstract

The habilitation thesis addresses the problem of calculation and interpolation of fields of
saturated magnetic lenses with disrupted rotational symmetry. This type of calculation is
necessary for studying the impact of mechanical alignment inaccuracies and manufacturing
tolerances on the optical properties of electron microscopes. It aids in determining the required
manufacturing tolerances and in designing the necessary correction elements.

In the case of saturated magnetic lenses, perturbation theory — successfully used for
electrostatic and unsaturated magnetic lenses — cannot be applied to determine the multi-
pole fields that characterize these inaccuracies. Instead, a 3D field computation of the lens
with disrupted symmetry is required. However, for practical particle optics calculations, the
raw 3D field obtained via FEM (Finite Element Method) is not directly usable. It is necessary
to derive so-called axial multipole functions, which can be used for interpolating the field in
the vicinity of the optical axis.

The thesis describes practical examples of applying the REAF interpolation method to
obtain axial multipole functions from the 3D field calculations. An important feature of the
REAF method is its ability to incorporate field values computed far from the optical axis for
interpolation along the axis. This property is particularly significant when interpolating fields
computed on coarse meshes, where memory limitations restrict the density of the computati-
onal mesh. The thesis also examines the influence of parameter selection for the interpolation
method and presents methods for verifying the accuracy of the results.

In the conclusion, the results of solving the equation of motion for electrons forming a sub-
nanometer spot are compared. The comparison is made between the REAF interpolation
method, implemented in the EOD software, and direct 3D field tracing performed in COMSOL
Multiphysics, which was used to compute the 3D fields. The results demonstrate that direct
electron tracing in 3D fields does not achieve the required precision.
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