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1 Uvod

1.1 Simulace a programy pro elektronovou optiku

Pocitacové simulace jsou nedilnou soucasti modreni védecké prace, bez niz bychom casto
ani nedokazali pochopit déje pti experimentech. Ve své préaci jsem se velmi brzy dostal
od experimentovani v laboratori k numerickym simulacim. V soucasné dobé se jiz prak-
ticky vyhradné zaméruji na pocitacové simulace, zejména v ¢asticové optice, a zabyvam se
podpurnymi vypocty pro experimentatory. Uz na zacatku studia na vysoké skole jsem se
zaméril na navrh a praktickou realizaci iontovych zdroji. Nejprve jsem provadél vypocty
v programu SIMION [41]. ProtoZe parametry Sirokosvazkového iontového zdroje Kaufma-
nova typu, které bylo pouzivano pro depozice, byly ovlivnény vzajemnymi odpudivymi
interakcemi iontti ve svazku, vytvoril jsem prvni simula¢ni program, ktery tyto interakce
velmi zjednodusené zapocitaval. Pro simulaci iontového zdroje vsak nebyl prilis vhodny,
a proto jsem v ramci diplomové prace ,,3D simulace elektrostatickych iontové optickych
systémii“ [53] vytvoril program SIM-3D pro 3D simulace iontovych zdrojii. Skolitelkou
mé diplomové prace byla prof. Bohumila Lencovd z Ustavu piistrojové optiky AV CR.
Pod jejim vedenim jsem zacal pronikat do taji elektronové optiky, ktera ma v Brné dlou-
hou tradici, a nase setkani bylo pro mou dalsi ¢innost osudové. Seznamil jsem se s jejimi
programy SPOC [22], uré¢enymi pro vypocty elektromagnetickych poli ¢o¢ek a multip6li
pouzivanych v elektronové optice pro operacni systém MS-DOS. Protoze jejich uzivatelské
rozhrani psané v Turbo Pascalu studentem z TU Delft nebylo prilis privétivé, prepsal jsem
je do prostiedi Windows. Vznikl tak program EOD (Electron Optical Design) [23, 24].

Béhem svého doktorského studia v oboru Fyzikdlni a materidlové inzenyrstvi na Fa-
kulté strojniho inzenyrstvi VUT v Brné jsem se vénoval simulacim extrakce ionti z plaz-
matu s pouzitim mého programu SIM-3D. Ukazalo se vSak, ze program pro 3D vypocty je
pro simulace iontového zdroje prilis komplikovany a vlastnosti potfebné pro vypocet ex-
trakce iontl z plazmatu jsou obtizné implementovatelné. Rozhodl jsem se tedy opustit 3D
simulace a vypocty pro disertac¢ni praci jsem provedl v programu EOD, ktery jsem doplnil
o plugin pro vypocet vlivu prostorového ndboje [54], jehoz presnost vypoctu v blizkosti
optické osy zlepsil v diplomové praci Radim Velecky [47]. Vénoval jsem se také simulaci
plazmatu v iontovém zdroji pomoci Monte Carlo metod.

1.2 Dalsi navazujici projekty

Vzhledem k tomu, ze béhem mého doktorského studia potieba simulaci ¢asticové optiky
prakticky ustala, protoze parametry jak zdroju tak transportni optiky byly dostatecné pro
nase aplikace, zacal jsem spolupracovat s dalsimi ¢leny skupiny prof. T. Sikoly na Ustavu
fyzikalniho inzenyrstvi (UFI) a vénoval jsem se vypoctim komplikovanéjsich fyzikalnich
uloh, na jejichz zvladnuti neméli kolegové ¢as nebo programatorské dovednosti.

Od roku 1997 jsem spolupracoval s J. Spoustou a M. Urbankem na vyvoji zafizeni
pro in situ méfeni plosné homogenity tenkych vrstev [42]. Vénoval jsem se tvorbé pro-
gramového vybaveni pro zpracovani méteni. Pomoci optimaliza¢nich metod byly urc¢ovany
optické parametry tenkych vrstev (zdvislost indexu lomu a absorpce na vinové délece, tlou-
stka vrstev). Vzhledem k urceni aplikace k plosnému monitorovani vrstev v redlném case
a zpracovani velkého mnozstvi dat bylo nutné vhodné upravit postup optimalizace.
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Od roku 2004 do roku 2006 jsem spolupracoval s Ustavem anorganické chemie AV CR
na grantu , Elektricka fokusac¢ni predkoncentrace a kontinualni prvkova analyza aerosoli
atomovou emisni spektrometrii“. Zjistoval jsem moznosti fokusace elektricky nabitych
castic v proudicim roztoku pomoci elektrostatického pole. Zde jsem kombinoval vypocet
proudéni kapaliny programem OpenFOAM [33] a nasledny vypocet undseni nabitych ¢és-
tic v programu EOD. Pti vlastni realizaci zatizeni se vyskytly problémy s nedostate¢nym
odvadénim nabitych ¢éastic, ¢imz dochazelo k nabijeni sbérné elektrody a nefunkénosti
systému.

V réamci spoluprace s M. Bartosikem (UFI FSI) jsem fesil rozloZeni elektrostatic-
kého pole v bezprostredni blizkosti povrchu vzorku v pripadé umisténi dielektrické vrstvy
vzniklé lokalni anodickou oxidaci (LAO) hrotem AFM [2]. Tento vypocet byl dilezity pro
pochopeni zptisobu ristu oxidové vrstvy.

Zajimavou aplikaci vypoctu elektrostatického pole bylo urceni potencialu na povrchu
oxidu kremiku bombardovaného iontovym svazkem. Pi bombardovani povrchu ionty do-
chazi k amorfizaci kiemiku, ktery je nevodivy a naboj ionti tak nemutze byt odveden. Pole
takto umisténého naboje potom muze pritahovat nabité Castice (v tomto piipadé zlaté
nanokulicky), které se preferenéné navazuji na mista bombardovand iontovym svazkem
[19]. Timto zptsobem lze usporaddvat ¢astice na povrchu do predem pripravenych mist.

Od roku 2008 jsem se také vénoval vypoctim elektromagnetického pole v programu
COMSOL Multiphysics [6]. Zabyval jsem se vypocty interakce elektromagnetickych vin
s prostiedim (negativni index lomu a sifeni plazmonovych polaritont) a také 3D vypocty
magnetickych poli magnetl uréenych prevazné pro magnetooptické metody meéreni para-
metrit tenkych vrstev. Ve spolupraci se skupinou A. Fejfara z Fyzikalntho tstavu AV CR
jsem se zabyval ur¢enim zmény vodivosti kfemikovych solarnich paneli pii jejich osvétleni.
V zavéru spoluprace jsem se vénoval vypoctim intenzity Ramanova zareni pri osvétleni
nanostruktur z amorfniho kiremiku.

V poslednich deseti letech vzrostly na UFI pozadavky skupiny zabyvajici se depozici
tenkych vrstev na nové zdroje ¢astic pro vytvareni vrstev. Studenti oboru Fyzikalniho
inzenyrstvi a také doktorandi oboru Fyzikalni a materidlové inzenyrstvi zde s uspéchem
pouzili program EOD [8; 27] s pluginem Collisions, jehoz jsem autorem, k simulaci elek-
tronovée srazkového iontového zdroje.

Pti spolupraci s kolegy J. Neumanem a Z. Novackem jsme hledali optimalni c¢asovy
pribéh budiciho napéti na piezokeramickém mikroposuvu pro dosazeni co nejvétsi rych-
losti posuvu. V tomto ptipadé slo o feseni pohybové rovnice s vyuzitim rizné velikosti
soudinitele statického a dynamického tfeni [32]. Kolegové poté zalozili spin-off firmu Ne-
novision, zabyvajici se vyvojem AFM mikroskopu LiteScope.

Od roku 2018 doposud se podilim na vyvoji demonstracniho modelu magnetického
diverteru pro vesmirny rentgenovy teleskop ATHENA, jehoz vypusténi je planovano Ev-
ropskou vesmirnou agenturou (ESA) na rok 2037. Jde o druhou velkou (nejnaro¢né;jsi)
misi v programu ESA (JUICE, ATHENA a LISA). V rdmci konsorcia VUT s brnénskymi
firmami FRENTECH Aerospace a LK Engineering navrhujeme a vyrdbime zafizeni pro
odklon energetickych protont prochazejicich zrcadlem teleskopu mimo jeho detektory cit-
livé na rentgenové zateni. Jde o velmi komplexni navrh iontové optiky sestavajici pouze
z permanentnich magnetii, ktery je optimalizovan z hlediska vykonu vychylovani pro-
tonl s energiemi do 76 keV v Sirokém teplotnim rozsahu pfi zachovani nizké hmotnosti.
Dilezitou vlastnosti navrhu je ovSem i minimalizace magnetického pole diverteru v oblasti
detektor rentgenového zareni na hodnoty do 5 uT, aby neovlivnilo jejich funkei [7]. Velmi

3



vyznamnou ¢asti navrhu je také analyza rozptylu protonti na sténach diverteru smérem do
detektori a jeho minimalizace vhodnou tipravou tvaru a povrchu stén. Vzhledem k tomu,
ze akceptace vysledkt projektu ze strany ESA je planovana na zacatek letosniho roku,
nebyly v odbornych casopisech prozatim publikovany zddné vysledky. Od roku 2018 do-
posud se podilim na vyvoji demonstracniho modelu magnetického diverteru pro vesmirny
rentgenovy teleskop ATHENA, jehoz vypusténi je planovano Evropskou vesmirnou agen-

Vv

(JUICE, ATHENA a LISA). V ramci konsorcia VUT s brnénskymi firmami FRENTECH
Aerospace a LK Engineering navrhujeme a vyrabime zatizeni pro odklon energetickych
protonu prochézejicich zrcadlem teleskopu mimo jeho detektory citlivé na rentgenové za-
feni. Jde o velmi komplexni navrh iontové optiky sestavajici pouze z permanentnich mag-
neti, ktery je optimalizovan z hlediska vykonu vychylovani protonti s energiemi do 76 keV
v Sirokém teplotnim rozsahu pti zachovani nizké hmotnosti. Dilezitou vlastnosti navrhu
je ovSsem i minimalizace magnetického pole diverteru v oblasti detektort rentgenového
zareni na hodnoty do 5 uT, aby neovlivnilo jejich funkei [7]. Velmi vyznamnou ¢asti né-
vrhu je také analyza rozptylu protont na sténach diverteru smérem do detektort a jeho
minimalizace vhodnou tpravou tvaru a povrchu stén. Vzhledem k tomu, ze akceptace vy-
sledki projektu ze strany ESA je planovana na zacatek letosniho roku, nebyly v odbornych
casopisech prozatim publikovany zadné vysledky.

Konsorcium FRENTECH Aerospace, LK Engineering a VUT bylo na zakladé vybor-
nych vysledkt navrhu demonstra¢niho modelu osloveno ke spolupraci na dalsim vyvoji
letového hardwaru magnetického diverteru firmami Thales Alenia Space a Airbus, které
se ucastni vybérového rizeni na vyrobu védeckého modulu teleskopu ATHENA, jehoz je
diverter soucasti.

1.3 Program EOD a trasovani castic

Program EOD pouzivala fada uzivatelt na Ustavu pistrojové techniky AV CR (IjPT), a
to jak diplomanti a doktorandi B. Lencové [45, 47, 46, 16], tak i ostatni ¢lenové skupiny
elektronové optiky [30, 28, 34, 31]. Program je vyuzivan firmami vyvijejicimi elektronové
mikroskopy Thermofisher Scientific, TESCAN a Delong Instruments. Pii vyuce studentii
v predmétu casticova optika je EOD pouzivan na VUT a také na Technické univerzité
v Delftu.

P. Jansky se ve své disertacni praci [16] (2009) zabyval simulaci elektronové svérecky.
Pro simulaci extrakce elektronti z katody jsme pro EOD vytvorili plugin EMISSION,
diky némuz se P. Janskému podarilo dosdéhnout dobré shody simulaci s experimentalnimi
vysledky a navrhnout vhodnéjsi usporadani elektrod u katody [17, 16].

Pro navrhy detektort sekundarnich elektronti v enviromentalnim rastrovacim mikro-
skopu (ESEM) pouzivaji na UPT program EOD doplnény o plugin COLLISIONS, ktery
jsem vytvoril na zdkladé zkusenosti se simulaci plazmatu v iontovych zdrojich, V. Nedéla
a I. Konvalina [30] (2011). EOD vyuzivaji pro simulaci zesileni signalu sekundérnich elek-
tront srazkami s molekulami plyni v blizkosti vzorku. Porovnanim rozdili ve vysledcich
simulaci a experiment byl algoritmus vypoctu pluginu COLLISIONS déle upravovéan.
Plugin COLLISIONS vyuZivame i na UFI pfi ndvrhu elektronové srazkovych zdroji iontt
plyntu (Ar, N). J. Mach vedl nékolik diplomovych praci [8, 27] a vyvinul komeréné pouzi-
telny zdroj iontt.

V ramci grantu ,Moduldrni rastrovaci elektronovy mikroskop*“ (MPO) jsem se zaby-
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val simulaci fokusovaného iontového zdroje a s pomoci programu EOD jsem se vénoval
urceni prubéhu osového potencidlu v tomto zdroji. Znalost tohoto pribéhu velmi zptesnila
a zrychlila nastaveni parametri iontového zdroje vhodnych pro jeho pozadovanou aplikaci
— Tezani, leptani a modifikace povrchu vzorku.



2 Pole elektronovych c¢ocek a multipdlt s porusenou
symetrii

Ve své praci se vénuji vypoctim magnetickych cocek pro elektronovou mikroskopii a urceni
vlivu nepresnosti vyroby na optické vlastnosti. Toto téma tizce souvisi také s interpolaci
pole vypocteného numericky metodou konec¢nych prvki. V kapitole 3 jsou uvedeny publi-
kace na kterych jsem se podilel a které souviseji s timto tématem. V textu je jen strucné
komentuji, ale jsou soucasti této prace.

Nyni krétce shrnu udalosti vedouci k vytvoreni interpolacni metody REAF [13] jejimz
pouzitim se zabyvam v habilitac¢ni praci.

V elektronové optice se témét vyhradné pouzivaji rotacné symetrické ¢ocky (a multi-
pélové prvky jejichz pole lze v azimutdlnim sméru rozlozit do Fourierovy fady), takze je
vyhodné pro jejich vypocéty pouzivat valcové souradnice a tesit pole cocek pouze ve 2D.
Tento pristup je vyhodny i proto, ze nam primo poskytuje pole na optické ose, které je
dilezité pro vypocty vad zobrazeni.

Spolecné s B. Lencovou jsem v roce 2007 pro program EOD vyvinul v ramci grantu AV
CR [21] plugin TOLERANCING, ktery umoziiuje 2D vypocty vlivu vad sefizeni a tvaru
rotacné symetrickych elektrostatickych a magnetickych ¢ocek (parazitickd pole) na pole
cocky.

P1i ovérovani spravnosti urceni pole magnetické ¢ocky s porusenou rotac¢ni symetrii
(tedy 3D problému) 2D vypoctem bylo v té dobé velmi obtizné spocitat pole cocky ve 3D
s potiebnou presnosti. Tento problém prakticky trva dodnes, i kdyz se moznosti pocitacta
(velikost paméti) od té doby velmi zlepsily.

Priblizné v této dobé se také objevil pozadavek ze strany brnénskych firem vyrabéjicich
elektronové mikroskopy na vypocty trajektorii elektronti v poli ¢ocek, do nichz byly ze
strany (kolmo na osu) vyvrtany otvory nutné pro umisténi riznych detektori 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 elektronii pri urc¢eni vlivu vad sefizeni
se ukazala jiz pri vyvoji pluginu TOLERANCING v roce 2007. Standardné pouzivané
metody interpolace 2D a predevsim 3D poli nejsou v fadé pripadi pouzitelné, zejména
v situaci, kdy fokusujeme elektronovy svazek do stopy mensi nez 1nm. Zaméril jsem se
tedy na hledani kvalitni interpola¢ni metody pouzitelné v blizkosti osy, kde se elektrony
pohybuji. Mé sedmileté tsili bylo ispésné dokonceno v letech 20142018, kdy se propojila
ma snaha o presnou interpolaci pole s potiebou ziskani presnych hodnot pole na optické
ose ze 3D vypocti.

V disertacni praci O. Shanéla ,, Tolerances and Misalignment Aberrations for Electron
Optical Elements and Systems“ [39] byla v roce 2014 pouzita interpolace pole urceného ze
2D vypoctu radidlnim rozvojem potencidlu na optické ose, kterd je velmi presna. O. Sha-
nél pouzil plugin TOLERANCING a dokazal analyzovat vliv nepfesnosti vyroby polovych
nastaveu transmisniho elektronového mikroskopu (TEM) a navrhl dpravy vyrobnich tole-
ranci polovych nastavet pro dosazeni lepsich optickych vlastnosti mikroskopu. Vysledky
byly publikovany v [40]. Tuto publikaci uvadim v éasti 3.1.

Ukazuje se, ze moznost analyzovat vady sefizeni je velmi uzite¢né pti optimalizaci tvaru
a postupu vyroby pélovych nastavet i u rastrovacich elektronovych mikroskopti. Moznost
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analyzy vlivu vyrobnich toleranci elektronovych cocek vede k velmi vyraznému poklesu
zmetkovitosti vyroby polovych nastaveu ¢i k optimalizaci ndvrhu korekénich prvk.

V publickaci [56] z roku 2015 uvedené v ¢asti 3.2 jsme spolu s prof. B. Lencovou
studovali moznosti pouziti pluginu TOLERANCING pro sycené magnetické ¢ocky. Uké-
zalo se, ze pokud relativni permeabilita materialu polovych nastavcu klesne pod 100, je
pole urc¢ené pluginem TOLERANCING jiz odlisné od skutec¢nosti. Pro vypocty sycenych
magnetickych cocek s porusenou symetrii je tedy nutné pouzit 3D vypoctu, ale vyvstava
problém s tim, jak z 3D vypoctu urcit presné pole na optické ose (osovou funkei). Takovou
metodu jsme ve stejném roce publikovali v [14] a publikaci uvadim v ¢asti 3.3. Metoda vy-
uziva pro ziskani pole na ose i pole spo¢tené mimo osy, je zalozena na radialni interpolaci
3D pole. Bohuzel se ukézalo, ze v nékterych oblastech je osové pole velmi zasuméné.

Spolu s mymi diplomanty Michalem Horakem a Viktorem Badinem jsme se zamérili
na odstranéni sumu osové funkce, propojenim interpolace v radidlnim a axialnim sméru.
Tedy obracenim postupu pouzitého v diseraci O. Shéanéla. 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 popsal v roce 2015 M. Horak ve své
diplomové praci [12] a byla publikovana v roce 2018 [13]. Publikaci uvadim v ¢asti 3.4.

Po desetiletém snazeni se tedy podatilo najit vhodny zptsob jak ziskat osové pole z 3D
vypoctu a soucasné presné interpolovat pole v blizkosti osy.

2.1 Vypocty parazitickych poli

Kvalita elektronové-optickych systému zavisi na kvalité vyroby a justaze jejich kompo-
nent. Pro zobrazeni se pouzivaji prevazné rotacné symetrické elektrostatické a magnetické
cocky. Pro vychylovani a zakladni korekci vad jsou dilezité elektrické a magnetické di-
pély (vychylovaci civky) a kvadrupdly (stigmétory). Nepfesnost vyroby a montéze elek-
trod a poélovych nastavcil cocek a pdéli multipdli zpisobuje malé odchylky od idealniho
tvaru téchto optickych prvkl. Pri velmi pfesné vyrobé nékterych prvki jsou to odchylky
v fadu jednotek az desitek mikrometru a miliradianti. Tyto odchylky zptisobuji vznik
parazitickych poli, kterd ovliviiuji optické vlastnosti soustavy. Aberace, které odpovidaji
mechanickym nepresnostem, obvykle nazyvame parazitickymi aberacemi. Pro vypocet pa-
razitickych poli je tfeba pouzit velmi presné numerické metody. U magnetickych cocek,
které jsou nejcastéji v elektronové optice vyuzivany, je hodnota magnetické indukce ve
vzduchové mezere mezi polovymi nastavei 200 keV mikroskopu priblizné 1,5T. Velikost
parazitickych poli je vsak 1000krat mensi. Pole ¢ocky tedy musi byt spocteno s relativni
presnosti alesponi 1079, aby bylo parazitni pole rozpoznatelné. Vyéisleni vlivu parazitic-
kych aberaci na optickou kvalitu zobrazovaci soustavy potom umozni navrhnout adekvatni
korek¢ni elementy a zlepsit kvalitu zobrazeni [51, 3, 40].

Mechanické neptresnosti nejsou jedinym divodem pro poruseni rotac¢ni symetrie ¢ocek.
V modernich mikroskopech jsou casto detektory a jind zafizeni umisténa blizko vzorku, coz
vede k nutnosti navrhnout diry v pélovych nastavcich nebo jiné modifikace jejich tvaru.
Poruseni idealniho rota¢niho tvaru vytvaii parazitickd pole ovliviujici kvalitu zobrazeni
[14].

Vlivy nepresnosti sefizeni optické soustavy byly studovany uz od pocatku elektronové
mikroskopie [9, 11]. Vzhledem k tomu, ze odchylky jsou typicky velmi malé, je vhodné pro
jejich popis pouzit perturbacni teorii. Perturbacni teorii, ktera umoznuje 2D vypocty para-
zitickych poli vzniklych malymi odchylkami od rota¢ni symetrie, zavedl pro elektrostatické
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¢ocky Bertein [4], pro magnetické Cocky Sturrock [43, 37] a pro multip6ly Liu [44, 25]. Liu
[25] pouzil 3D perturbacni teorii pro vypocet parazitickych poli elektrickych multipéla.
Prehled optickych systému zahrnujici i vypoéty perturbaéni teorie je v [50, 10, 35].

Vypocet parazitickych poli rotacné symetrickych ¢ocek pomoci 2D perturbacni teorie
je také implementovan v programu EOD [55]. Moznost pouziti 2D vypoétu poli ¢ocek,
multipolu i parazitnich poli je velmi dilezita. 2D vypocet je v porovnani s 3D vypoctem
mnohem rychlejsi (minuty v porovnani s hodinami u 3D) a je dosazena vétSi presnost
vysledku.

Odchylky od idealniho tvaru ¢ocky v fddu maximalné desitky mikrometri jsou prilis
malé, aby mohly byt presné numericky pocitany ve 3D, hlavné z diivodu pouziti ,,hrubsi®
sité nez ve 2D, kvuli omezené velikosti paméti pocitace. Pouziti 3D vypoctt pole pro
huzel perturbacni teorie nedava vzdy spravné vysledky. Studii pouzitelnosti perturbacéni
teorie u sycenych magnetickych c¢ocek pouzivanych hlavné u transmisnich elektronovych
mikroskopti, kdy relativni permeabilita magnetickych materialti poélovych néstavei klesa
témér k 1, jsme prezentovali v [56]. Z vysledki plyne, ze v pripadé, kdy relativni permea-
bilita magnetického materialu kleséd pod 100, je 3D vypocet parazitickych poli nutny. 3D
vypocet je také nutné pouzit v pripadé velkych odchylek od rotacni symetrie [14]. V nasi
skupiné pouzivime pro vypocty magnetického pole COMSOL Multiphysics [6] s AC/DC
modulem, zaloZeny na metodé kone¢nych prvka (MKP).

2.2 Interpolace pole

Vypocet pole ¢ocky, multipélu nebo parazitickych poli zptisobenych porusenou symetrii je
zaklad pro vypocty optickych vlastnosti systému v ¢asticové optice. Abychom mohli uréit
optické vlastnosti, je dulezité pole, spoctené v uzlech sité MKP, interpolovat vhodnou
metodou. V elektronové optice se elektrony obvykle nachéazeji ve vzdalenosti maximalné
stovek mikrometri od optické osy. Tato vzdalenost je srovnatelna s velikosti elementt
pouzitych pii numerickém vypoctu pole v MKP. Céstice se tedy pohybuji pouze v ramci
jediného elementu od optické osy. Je-li hodnota pole v uzlech sité téchto elementti uréena
nepresné, dojde pti vypoctu trajektorii ¢astic k nepresnostem kviili interpolaci pole z ne-
presnych hodnot.

Pro vypocet aberac¢nich koeficientti charakterizujicich vlastnosti optické soustavy po-
moci aberacnich integrald je nutné urcit osové funkce pole a jejich derivace vyssich rada
podle souradnice z. Vhodna interpola¢ni metoda je proto velmi dilezita.

Standardné se pro interpolaci osovych funkei pouziva kvinticky spline [52, 24]. Pro
urceni aberacnich koeficienti 5. fadu je i kvinticky spline obtizné pouzitelny, pokud jsou
hodnoty osové funkce uréeny méné presné kvili numerickym chybam MKP. V tomto pri-
padé derivace vyssich fadi vyznamné osciluji a aberac¢ni koeficienty nemohou byt urceny
dostatecné presné. Oscilacemi vyssich derivaci trpi i interpolace pomoci Hermiteovych
polynomu [49]. Pouziti polynomt (i ortogonélnich) tedy ¢asto neumoznuje kvalitni in-
terpolaci. Interpolaci osovych funkei pomoci gaussovskych waveleti poprvé pouzil Berz
[5]. Tuto interpola¢ni metodu pak pouzil pro elektrostatické ¢ocky Liu [26] a byla velmi
podrobné diskutovana jako jedna z interpola¢nich metod v ¢lanku T. Radlicky [36]. Zmi-
néné interpolacni metody interpoluji hodnoty pole pouze v uzlovych bodech sité na ose.
T. Radlicka [36] vylepsil Venturiniho interpola¢ni metodu nekoneéného véalce [48] a pouzil
také mimoosové hodnoty pole spocteného ve 2D pro urceni osové funkce. Znalost osové
funkce umoznuje také interpolaci mimo osu pouzitim radialniho rozvoje Taylorovou radou,
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protoZe pole musi spliiovat Laplaceovu rovnici [10].

Jiny pristup k interpolaci pole pouziva lokalni interpola¢ni polynomy. Lokalni inter-
pola¢ni polynomy jsou pouzivany pii feseni pohybové rovnice elektronu. Nejcastéji jde
o linedrni, kvadratické nebo kubické polynomy. Polynomy vyssich fada (ovSem spliu-
jici Laplaceovu rovnici) pouziva ZRP metoda [15]. Lokalni interpolacni metody pouzivaji
hodnoty pole jen v malém okoli aktualni pozice elektronu a vliv numerickych chyb vy-
poctu pole se u nich projevuje ztratou presnosti interpolace. Interpola¢ni polynomy pak
maji tendenci oscilovat a urc¢eni aberac¢nich koeficientii optické soustavy resenim pohybové
rovnice mnoha ¢astic ¢ini prakticky nemoznym. Tento nedostatek castecné resi ,slice me-
toda® [1], kterd pro urceni interpola¢niho polynomu v radidlnim sméru pouzivd metodu
nejmensich ¢tverct. Polynom tedy nemusi presné interpolovat vypoctené hodnoty pole.
Metoda je ovSsem omezena na sité, ve kterych jsou sifové ¢ary v radidlnim sméru kolmé
na optickou osu.

Ve 2D vypoctech poli, kde sif mize byt velmi husta blizko optické osy, miizeme osci-
lace polynomt vyssich fadd eliminovat. U 3D vypocéti, které maji mnohem veétsi naroky
na pamét pocitace (pii presnych vypoctech se pohybujeme radové ve stovkach GB pa-
méti a neni mozné pouzit béznd PC), musi byt sit mnohem fidsi a lokélni interpola¢ni
polynomy jsou omezeny maximalné na kubické polynomy. Kromé toho maji 3D vypocty
casto mnohem vétsi chybu vypoéteného pole nez 2D vypocty. Vypocet optickych vlast-
nosti a aberacnich koeficientii ze 3D poli ¢asto poskytuje nespravné vysledky, nebo je
primo nemozny. Srovnani vysledkil vypoctu aberacnich koeficientti ¢ocky s porusenou ro-
tacni symetrii pomoci interpolace 3D poli a 2D vypoctu pomoci perturbac¢ni teorie jsou
srovnany napr. v [38] a [12].

Kombinaci ,,slice metody“ a interpolace gaussovskymi wavelety vznikla nova metoda
REAF (Radial Expansion of Axial Field) [12, 13|, kterd pro interpolaci osové funkce
vyuziva také mimoosové body sité. Tato metoda umoznuje velmi presné urceni osovych
funkef (i multipélovych) ze 2D i 3D vypoctu pole. Poté muze byt pouZita i pro interpolaci
pole v libovolném misté (blizko osy). Tuto metodu rozpracoval pod mym vedenim ve
své diplomové praci M. Hordk [12] a pouzil ji k ziskani osovych funkei magnetické cocky
s odchylkou pdlovych nastavcti od rotacni symetrie a ukazal, Zze je mozné ziskat velmi
presné 7. derivace osové funkce. Interpoloval pouze malou oblast na ose v bezprostrednim
okoli pélovych néastavei, takze se nezabyval korektni interpretaci okrajovych podminek
v interpolacni funkci. Metodu jsem potom dale rozvinul tak, aby okrajové podminky brala
v uvahu. Kvalita interpolace osové funkce je znacneé zavisla na tvaru gaussovskych waveletii
[12], podarilo se mi najit algoritmus, ktery je schopen nalézt vhodné parametry wavelett
automaticky, coz znacné usnadnuje jeji pouziti. Detailnéji je metoda popsana v c¢asti 2.5.

2.3 Perturbacni teorie u sycenych magnetickych c¢ocek

V perturbacni teorii nahrazujeme odchylky skuteéné vyrobeného ndhodného prifezu po-
vrchu rotacné symetrické ¢ocky proti idedlnimu kruhu (vélei, kuzeli) zakladnimi odchyl-
chylky zatim neni nutné studovat vzhledem k tomu, Ze zptisobuji aberace obrazu vyssich
radi, které nelze bézné uzivanymi jednoduchymi korekénimi prvky (vychylovaci civky,
stigmatory, slabé hexapdly) korigovat a v soucasnych elektronovych mikroskopech bez
korektoru sférické vady maji zanedbatelny vliv na kvalitu obrazu.

Tyto ctyri zakladni odchylky se projevuji v optické soustavé slabymi dipélovymi,
kvadrupélovymi a hexapdlovymi parazitickymi poli. Jejich vliv na obraz vytvoreny op-
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c) d)

Obrazek 1: Zékladni odchylky tvaru (vyznaceny modte) od idedlniho kruhového prifezu
(vyznacen zelené). a) Vyoseni o vzdélenost Ar, b) naklon o tthel A, c) elipticita Ae a d)
triangularita At.

tickou soustavou muzeme snadno charakterizovat pomoci aberacnich koeficienti. Realny
povrch mé mnohem ¢lenitéjsi tvar, ktery bychom mohli charakterizovat komplikovanéjsimi
odchylkami a tedy i vys$imi multipélovymi poli. V bézné praxi vsak tato charakterizace jiz
nen{ nutna [39]. Vyssi multipélova pole by se vyznamné projevovala pouze tehdy, pokud by
se ¢astice pohybovala velmi blizko povrchu poélovych nastavei, coz pri vypoctu optickych
vlastnosti prakticky nenastava. Diivod pro moznost zanedbani vyssich multipélovych poli
v blizkosti optické osy je tvar rozvoje potencialu v rovnici (2) na strané 12. Potencidl roste
s r'™, kde r je vzdéalenost od osy a m multipélova slozka pole. Vyssi multipélové slozky
pole (vyssi m) jsou tedy blizko osy ,zanedbatelné”.

Vzdy predpokldadame, ze predepsana vyrobni tolerance rota¢niho povrchu (nejcastéji
obvodové hazeni) je tvorena pouze danou zakladni odchylkou (obr. 1), coz ovSsem zcela
presné neodpovida skutec¢nosti. Skutecnou velikost zakladni odchylky miizeme urcit porov-
nanim pocitacové simulace zobrazeni mikroskopu s predpoklddanymi odchylkami a sku-
tecného zobrazeni. Miizeme tak zjistit, jaka ¢ast vyrobni tolerance odpovida zakladni
odchylce. Ukazuje se, ze zakladni odchylka je priblizné 1-1,5 vyrobni tolerance, jak zjistil
O. Shanél ve své disertacéni praci [39], kde studoval zobrazeni vétsiho po¢tu ruznych pélo-
vych nastavel ¢ocky, jejichz tolerance byly zméreny. Ze znamé excitace korekénich prvki
na mikroskopu potom odvodil velikosti parazitickych aberaci a porovnal je s namérenymi
hodnotami.

Pri navrhu optické soustavy uréujeme maximalni mozné aberace zptisobené danym ty-
pem parazitického pole. Jejich linearni kombinaci potom miizeme ziskat vyslednou aberaci

10



zobrazeni a navrhnout dostatecné dimenzované korekéni prvky. Tento postup byl ilustro-
van v publikaci [40], kterd je uvedena v ¢asti 3.1. Vzhledem k velmi vysoké pozadované
presnosti vypoctu trajektorii elektronti pro tuto publikaci jsem do programu EOD doplnil
interpolaci pole spocteného 2D MKP pomoci rozvoje osovych funkei kvintickym splinem
a zacal se dikladnéji vénovat presné interpolaci pole.

Prestoze vysledky pouziti perturbacni teorie pri praktickém pouziti v optické soustave
TEM jsou dobré, je nutné si uvédomit, ze pro sycené magnetické ¢ocky by perturbacni te-
orie neméla byt viibec pouzita. Perturbac¢ni teorie je odvozena za predpokladu, ze idealni
povrch tvori ekvipotencidlu bud elektrostatického potencidlu v pripadé elektrickych poli,
nebo magnetického skaldrniho potencidlu v ptripadé magnetickych poli. U magnetickych
cocek neni tento pozadavek dokonale splnén, relativni permeabilita materialu neni neko-
necna. Bézné pouzivané magnetické materidly maji relativni permeabilitu vyssi nez 1000
a perturbac¢ni teorie u nich funguje korektné (magnetické siloc¢ary vychézeji z materidlu do
vzduchu prakticky kolmo). V pripadé, Ze dochézi k syceni magnetického materialu, jako
je tomu napriklad na Spickach pélovych nastaveu cocky, kdy relativni permeabilita klesa
k 1, uz perturbacni teorie selhdava. Hledani hranice pouzitelnosti jsme se vénovali v [56]
a text publikace je prilozen v ¢asti 3.2. K tomuto ucelu byly upraveny vypocty magne-
tickych multipélovych poli v programu EOD, aby byla brana v tivahu skutec¢na relativni
permeabilita materialu odpovidajici jeho syceni. Vysledky ukazuji, Zze slabé dipolové pole
generované radiadlni vychylovaci civkou umisténou na vnéjsi ¢ast polového nastavce pro-
nikd pres syceny materidl az na optickou osu. Z toho plyne, Ze i tolerance tvaru vnéjsi
casti polového nastavce sycené magnetické ¢ocky je velmi dilezita.

Pro korektni analyzu vlivu vad serizeni pélovych néstavet syceného magnetického ma-
terialu na paraziticka pole bylo nutné pouzit 3D vypocet magnetického pole. Je snadné
ziskat z 3D vypoctu osové funkce rotacéni ¢ocky a dipélu, jak bude diskutovano v ¢asti 2.6.
Ziskéni vyssich multipolovych osovych funkci uz neni tak pfimocaré. Vhodny zptisob
urceni téchto osovych funkei jsem hledal delsi dobu. Nakonec jsem opustil interpolaci osové
funkce pomoci polynomu (splinti) vyssich radu, protoze poskytovaly ptilis mnoho volnych
parametri a kazda neptesnost vypoctu 3D pole zpiisobila jejich rozkmitani. Pozadovanou
presnost interpolace se nakonec podarilo dosahnout ve spolupraci s mym diplomantem
Michalem Hordkem. V publikaci [14] vlozené v ¢asti 3.3 jsme predstavili zédklad interpola-
¢ni metody REAF, kterd v nékterych pripadech jesté nebyla dostate¢né presna. M. Horak
metodu dale vylepsil v diplomové praci [12] a priklady jejtho pouziti jsme prezentovali
v [13] vlozené v ¢asti 3.4.

VsSechny vlozené publikace shrnuji priblizné 10 let prace s mymi kolegy. V dalSim textu
se budu vénovat nékterym nepublikovanym aspektim interpolace 3D poli a jejich pouziti
v elektronové optice.

2.4 Presnost vypoctu poli

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

e Nevhodné zvolend sit — nevhodny tvar elementt, prilis velka zména velikosti ele-
mentu.

o Prilis ridka sift — predevsim u 3D vypocti.
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e Chyba aproximace MKP — soustava rovnic reprezentujicich feseny problém je pouze
jeho aproximaci (nejcastéji 1. nebo 2. radu).

o Iterac¢ni metoda Teseni soustavy linearnich rovnic MKP — feseni nespliuje soustavu
rovnic zcela presné.

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 ovéreni presnosti vy-
poctu pole porovnanim s hodnotami uréenymi ve dvakrat hustsi siti [24] (u 2D vypoctu je
to vzdy mozné, u 3D velmi obtizné kvili velkym pamétovym naroktm). Relativni presnost
2D MKP prvniho fddu v dostatecné husté siti je cca 107* [20]. Hodnoty spocteného pole
maji tedy 5 platnych cifer. U 3D vypoctu této presnosti nedosahujeme. Znacné problémy
u 3D vypoctl zptsobuje také nelinearita magnetického materidlu sycenych magnetickych
c¢ocek. Na velmi malé oblasti v fadu 10 mm se méni relativni permeabilita o 2 tady, coz
zpusobuje problémy hlavné u MKP 2. tddu v programu COMSOL Multiphysics 5.4.

Ptimou interpolaci nepresnych hodnot ziskanych vypocétem MKP na optické ose, pii-
padné jejich lokdlni interpolaci, je mozné pouzit pouze pri urceni paraxialnich vlastnosti
optické soustavy popripadé i vad 3. fadu. Vady vyssich rad, které jsou podstatné u dobre
korigovanych optickych soustav, je ale velmi obtizné timto zpiisobem interpolace ziskat.

2.5 Rozvoj potencialu u osy — metoda REAF

Ukazuje se, ze prakticky jedinou moznosti, jak provést interpolaci pole s vysokym radem
interpolacniho polynomu, ktery je nutny pro ziskani vad vyssich rada, je rozvoj potencidlu
v blizkosti optické osy pomoci osovych funkei a s vyuzitim znalosti pole mimo osu [36,
12, 13].

Jak elektrostaticky, tak skalarni magneticky potencial ¥ splinuje Laplaceovu rovnici.
Pro nase tcely je vhodné vyjadreni ve valcovych souradnicich. Skalarni elektrostaticky
nebo magneticky potencidl mizeme potom vyjadrit ve formé nekonecné rady v radial-
nim sméru a nekonecné Fourierovy fady v azimutdlnim sméru [10]. Skaldrni magneticky
potencidl ¥, (ndsobeny —fi, pro zjednoduseni zapisu) lze zapsat

[S'SHNe'e) m) dQZwm(Z) m
U, (r, 0, 2) = =W (r =Y > (- 4%' CEDINT: r2 M cos(mp+ayy,), (1)

m=0 i=0

kde s¢itaci index m oznacuje multipélové pole, 1, (2) jsou multip6lové osové funkce (mag-
neticky redukovany potencidl), a,, jsou pripadnad natoc¢eni multipdlové slozky m.

Pri praktickém pouziti, kdy nas zajima pouze pole v blizkosti osy, nepouzivame v ra-
didlnim sméru 7 nekonecnou fadu, ale omezujeme pouze na N, < 9 ¢lent (volba N, je
diskutovéna v [13]). Vyssi mocniny 7 by byly tfeba pouze v pripadé, kdy se ¢éstice naché-
zeji ve velké vzdalenosti od osy, coz v elektronové optice neni bézné. Skalarni magneticky
potencidl ¥, potom je

o0 NT

m! A (2) i

41 Tmtd) 2 r cos(mp + ). (2)

7’%
mOzO

Zmnalost samotnych osovych funkci jednotlivych multipélovych poli jednozna¢né urcuje
pole v okoli osy. Diilezité je uvédomit si, ze pro jednotlivé multipolové slozky magnetického
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pole plati princip superpozice. Z Fourierova rozvoje pole mizeme jednotlivé multipélové
slozky navzajem odlisit, protoze jsou nezavislé.

Vektor magnetické indukce miizeme ze skalarntho magnetického potencialu ¥ ziskat
jako

B=—poV¥ =V, (3)
kde pg je permeabilita vakua. Uzitim magnetického skaldrniho potencialu odpovidajiciho
jen urc¢ité multipélové fourierovské slozce m mizeme urcit odpovidajici magnetickou in-
dukci této multipdlové slozky.

V casticové optice maji pro paraxialni zobrazeni vyznam pouze fourierovské slozky
m < 2 (m = 0 — rotaéné soumérné pole (¢ocky), m = 1 — dipdlové pole (vychylovaci
systémy), m = 2 — kvadrup6lové pole (kvadrupo6lové cocky a stigmdtory). Vyssi multi-
pélova pole (m = 3 — hexapdlové pole, m = 4 — oktupdlové pole, ...) se pouzivaji pro
korekci vad.

Skalarni magneticky potencial vyssich multipolovych slozek pole roste v radialnim
sméru s mocninou 7" a pri 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 cocky, pripadné cely vnitini pramér
multipélu.

Samotné osové funkce v oblasti osy z, kde se nachazi pole, urcujeme jako sumu gaus-
sovskych waveletii rovnomérné rozmisténych podél osy v uzlech z;

4 A (z — 2)?
U (2) = 221 m.j €XP [—Wl , (4)
=
kde A,, ; jsou amplitudy waveletit multipélové slozky m v misté z;, o je parametr urcujici
sitku waveletu a A, = z;41 — z; je konstantni vzdalenost uzli. Osovd funkce je po-
tom urcena J hodnotami amplitud A,, ;. Tyto amplitudy urcujeme metodou nejmensich
¢tverci, postup je popsan v [12] a v ¢éasti 3.4. Urceni amplitud metodou nejmensich
¢tvercu prinasi nezanedbatelnou vyhodu v tom, ze kromé samotné amplitudy waveleti
zname i jeji nejistotu (predpokladame pritom, Ze amplitudy jsou nezévislé). Na zakladé re-
lativni 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 multipolové slozky pole mame ocekavat.

2.5.1 Urceni parametru A,

Velky vliv na interpolaci osové funkce ma parametr A, respektive cA,. Typicka hodnota
je 0 = 2,2 [36, 13]. Volbou A, ovliviiujeme lokalnost jednotlivych waveletii. Nasi snahou
je dobfe vystihnout detaily osové funkce s co nejmensi hodnotou A,. Je ovsem nutné
omezit rozkmitani osové funkce, které nastava pri prilis malych hodnotach A,. Diskuse
volby parametru o je provedena v [12, 13].

Vzhledem k tomu, Ze uzly gaussovskych waveletii z; musi byt rovnomérné rozmistény,
ale uzly sité pouzité pro vypocet pole byvaji hustéjsi v misté velké zmény pole a Tidsi na
okrajich sité, je volba vzdalenosti uzli A, obcas obtizna. Nalezeni algoritmu, ktery po-
maha s volbou vhodného A, je dilezité predevsim pii praktickém pouzivani této metody
uzivateli, ktefl vétsinou nemaji dostatecnou intuici a zkusenost pti jeho volbé. Algoritmus
by mél také fungovat pro zcela obecny pripad interpolovaného pole a okrajovych podmi-
nek. Nize uvedeny algoritmus, ktery se v praxi dobfe osvédcuje, zatim nebyl publikovan.
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Pro charakterizaci rozkmitani osové multipélové funkce je vhodné pouzit jeji Fou-
rierovu transformaci (obr. 2). Nizké prostorové frekvence odpovidaji pomalym zménam

FFT magnetic dipole red p
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Obrazek 2: Fourierova transformace osové funkce.

osové funkce, vysoké naopak rychlym zménam — oscilacim. V obr. 2 je vyznacena maxi-
malni amplituda fourierovského spektra mezi dolnimi 50 % prostorovych frekvenci FFT 5
a maximéalni amplituda mezi hornimi 50 % prostorovych frekvenci FFT.5q. Podil téchto
amplitud
_ £§$>50 (5)
<50
urcuje miru oscilace osové funkce. U korektné spoctené osové funkce je Ro o nékolik rada
mensi nez 0,01. Hodnoty 0,01 dosahujeme u interpolace 3D poli vypoctenych v fidké siti.
Obr. 3 zobrazuje fourierovské spektrum osové funkce a hodnotu frekvence fy, od které
jsou vSechny amplitudy nizsi nez 1 % maximalni amplitudy Apay . Frekvence fy vyjadiuje
nejvyssi prostorovou frekvenci nutnou pro popsani detailt osové funkce. Podobné pro 7.
derivaci osové funkce urcujeme hodnotu frekvence fr, ktera vyjadiuje nejvyssi prostorovou
frekvenci nutnou pro popsani 7. derivace osové funkce.
Druhou charakteristikou kvality osové funkce je pak koeficient

~ jz (6)

Tento koeficient vyjadiuje, miru zvyseni jemnosti detailti u 7. derivace osové funkce. U ko-
rektné urcéené osové funkce by mélo platit Rp < 7. Vyssi hodnota signalizuje, ze 7. derivace
osové funkce je spise urcena vyssimi prostorovymi frekvencemi, tedy zZe osova funkce osci-
luje. 7. derivace osové funkce byla zvolena proto, ze je dulezita pti vypoctu sférické vady
5. fadu.

Koeficienty Rc a Rp a jejich definice byly zvoleny na zakladé zkuSenosti pri testovani
interpola¢ni metody na rtizné kvalitnich vstupnich hodnotach 3D poli. Metoda byla tes-
tovana na poli nékolika elektrostatickych cocek, elektrostatickych multipéli a sycenych
magnetickych cocek vypoctenych ve velmi fidkych az hustych sitich (vypocet v 32-768 GB
RAM). U kvalitné spoc¢teného 3D pole urc¢uje parametr A, interpolace velmi dobre. U ne-
kvalitné spoctenych poli poskytuje alesponn odhad A, pro dalsi ru¢ni nastaveni.

Rc

Rp
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Obréazek 3: Fourierova transformace osové funkce a jeji 7. derivace.

Postup nalezeni vhodného A, je nasledujici:

1.

Optimalni hodnota R¢ op parametru R¢ je nastavena na oo, coz indikuje, Ze optima
nebylo dosazeno.

. Pocateéni odhad A, je zvolen tak, aby cela oblast interpolace obsahovala 20 uzli

(velké A,), pokud uzivatel nenastavi vhodny odhad. Doporucend pocatecni hodnota
je pétinasobek velikosti elementu MKP v oblasti osy.

. Pro dané A, je urcena osova funkce.
. Pomoci rovnic (5) a (6) jsou urceny koeficienty Rc a Rp.

. Pokud Re < Reopt, potom je aktudlni A, novym odhadem optimalniho A, a Re opt

je nastaveno na R¢.

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

Re opt, je hledani A, ukonceno.

Hodnota Rp > Rpmax (Rpmax = 7) indikuje prilis malé A,, kdy jiz zac¢ind osova
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 kroku A, a hledani pokracuje na bodu 2.

Pti zmensovani hodnoty A, obvykle klesd Rq a roste Rp. Algoritmus kon¢i bud bodem
6 nebo 7, podle toho, ktery nastane drive. Pokud je algoritmus ukoncen bodem 6, ale
hodnota R je blizko 0,01, je mozné, zZe lze nalézt vhodnéjsi mensi hodnotu A,. Pokud je
Rp < Rpmax je mozné spustit algoritmus znovu s jesté mensi pocatecni vzdalenosti A,
a pokusit se nalézt jeho vhodnéjsi hodnotu, kdy R¢ je nizsi.
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2.6 Sycena magneticka cocka — urceni osovych funkci

V této casti je diskutovdna interpolace 3D pole sycené magnetické cocky [18] pomoci
metody REAF, pouzité pro nalezeni osové funkce ¢ocky (komponenta B, magnetické
indukce na ose).

Legend:

Lens: Objective lens from SEM/86/Plll,page 897 - 15-16 kAt
Magnetic Caoils - excitation 1
B Iron B 8.607 A/mm2 (inp)Coil 1
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Obrazek 4: Geometrie sycené magnetické cocky podle [18]. Buzeni civky 10500 Az. Fia-
lovou ¢arkovanou carou je vyznacena oblast, fesend pri 3D vypoctu pole.

Geometrie ¢ocky je znazornéna na obr. 4. Vzdalenost pdlovych nastavel v gapu cocky
je 2mm a vrtani ¢ocky mé primeér také 2mm. Cocka je rotaéné symetrickd kolem osy z.
Saturaci magnetického materialu ¢ocky zobrazuje obr. 5. Pole bylo spoc¢teno v programu
EOD, 2D sit sestavala z 83 391 uzlovych bodu. V gapu ¢ocky byl krok sité 0,05 mm a maxi-
méalni povolend zména kroku byla 2,5 %. Pti tomto nastaveni je mozné dosdhnout relativni
piesnosti vypoctu magnetické indukce na optické ose 10~*. Program EOD spocetl mag-
netické pole této sycené ¢ocky za 3s (procesor Intel i7-8700K). Jde o nelinedrni vypocet,
ktery bere do iivahy magnetizac¢ni kiivky materialii tvoricich magneticky obvod.

Konce pélovych nastavet jsou saturovany az na 4,27 T. V téchto mistech klesa relativni
permeabilita materidlu z 1300 az na 5 (viz obr. 6). Na vzdédlenosti 10 mm se relativni
permeabilita méni o 2 rady.

2.6.1 3D vypocet pole — rotacné symetricka ¢ocka

Urceni parazitickych poli sycenych magnetickych cocek, kdy permeabilita materialu klesé
pod 100, je mozné pouze 3D vypoctem. Nejprve budeme studovat rotacné symetrickou
c¢ocku bez vad sefizeni a vyroby. Pole Tsunovy ¢ocky bylo proto spo¢teno v programu
COMSOL 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 rotacné symetricka a byl vypocten magneticky vektorovy
potencial Aop (jeho polarni slozka). 2D FeSeni bylo pouzito jako okrajovd podminka pro
3D vypocet, ktery probihal pouze v oblasti u optické osy znazornéné na obr. 4. Toto
omezeni oblasti vypoctu jen na oblast blizko osy cocky je pro 3D vypocet vyhodné pro
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Obrazek 5: Saturace materidlu magnetického obvodu sycené magnetické cocky podle [18].
Buzeni civky 10500 Az. Spoc¢teno v EOD.
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Obréazek 6: Relativni permeabilita koncti pélovych néastavel sycené magnetické cocky
podle [18]. Buzeni civky 10500 Az. Spocteno v EOD.

urychleni vypoctu a omezeni pamétovych naroki. Tato oblast je vhodna i pro analyzu
vlivu parazitickych poli, kterd se projevuji hlavné v oblasti pélovych nastavet. Na hranici
oblasti, ktera je daleko od pélu cocky, uz je vliv parazitickych poli zanedbatelny.
Program COMSOL Multiphysics pii feseni magnetického pole pocité vektorovy mag-
neticky potencial A. Pro ur€eni silového pusobeni magnetického pole na elektrony je
dulezitd magneticka indukce
B=V x ff,

kterou také potrebujeme interpolovat.
Pouzijeme-li metodu kone¢nych prvka 1. radu, kdy A je na prvku linedrni, je hod-
nota magnetické indukce na prvku konstantni. U metody konecnych prvka 2. fadu je pak
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magneticka indukce na prvku linearni. I z tohoto diivodu je pro praktické vypocty v elek-
tronové optice velmi dulezita vhodna interpolacni metoda pole, protoze v blizkosti osy
linearni zavislost radialni slozky magnetické indukce neodpovida skutecnosti.

Sit 3D vypoctu pole 3D vypocet byl proveden ve dvou sitich s riznou velikosti ¢ty-
rsténnych prvki. Zakladni sit byla na polovych nastavcich tvorena prvky se stranou 0,15—
0,5 mm, v blizkosti osy prvky se stranou 0,1-0,2mm. V piipadé 2krat hustsi sité (obr. 7)
byly velikosti prvkia poélovych nastavei a blizko osy poloviéni. Prvky vzdéalenéjsi od osy
a polovych nastavel mély vzdy maximalni velikost 3 mm.

QRKERRERRN g
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)

Z—Z—2Z
Z—2

Obrazek 7: Detail 2krat hustsi sité v oblasti polovych nastavei a v blizkosti optické osy
v COMSOL Multiphysics.

Osové pole B, bylo interpolovano metodou REAF. U metody REAF byly pouzity
parametry o = 2,2, N, = 9 a vzdélenost uzli Az byla ur¢ena automaticky. Pohybovala
se kolem hodnoty 0,19 mm a byla pouzita pti vSech nasledujicich 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 r.« = 0,9 mm od osy.

Prabéh magnetické indukce na optické ose urcené 2D vypoctem v EOD a 3D vypoctem
v COMSOL Multiphysics je zobrazen na obr. 8. V detailu pole v blizkosti z = Omm je
vidét, ze pole spoctené 3D metodou 1. fadu interpolované v intervalech 0,1 mm je po
¢astech konstantni (Cerné kiizky) a osova funkce ziskand interpolaci metodou REAF je
0 0,7mT vyssi nez pole ziskané z EOD a z 3D vypoctu metodou 2. fadu. Lze si povsimnout,
ze interpolace metodou REAF neprochézi presné hodnotami osové indukce ziskanymi 3D
vypoctem MKP 1. fadu. Je to zpiisobeno tim, ze na osovou funkci maji pri pouziti metody
REAF vliv i hodnoty pole mimo osu a priitbéh osové funkce zptesnuji.

Obr. 9 srovnava prubéh zéavislosti B,(r) v misté z = Omm. Je vidét, Ze vypocet
v COMSOL Multiphysics metodou 2. fadu dava na optické ose mirné odliSnou hodnotu
magnetické indukce nez vysledna REAF interpolace. Pouziti metody nejmensich ¢tverct
pro interpolaci REAF vyhlazuje nepresnosti vypocteného pole zptisobené aproximaci me-
tody a numerickym fesenim soustavy rovnic.

Tabulka 1 shrnuje jednotlivé zptisoby vypoctu pole. Porovnany jsou doby vypoctu
a pamétové naroky. Je treba upozornit, ze standardni PC disponuje maximalné 32 GB
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Obrézek 8: Srovnani prubéhu magnetické indukce B, na optické ose. Buzeni civky
10500 Az. 2D vypocet v EOD a 3D vypocet v COMSOL Multiphysics MKP 1. a 2.
radu v zakladni siti (viz str. 18) interpolovany metodou REAF.
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Obrazek 9: Srovnani pribéhu magnetické indukce B, v radidlnim sméru (z = 0m). Buzeni
civky 10500 Az. 3D vypocet v COMSOL Multiphysics MKP 1. a 2. fadu v zakladni siti
(viz str. 18), interpolace metodou REAF.

paméti. Presné 3D vypocty s vice nez 4 miliony neznamych je jiz nutné pocitat na vy-
pocetnich serverech. Pamétové naroky 2D vypoctu v COMSOL Multiphysics jsou vétsi nez
u 3D vypoctu s vice neznamymi, protoze v tomto pripadé byl pouzit primy fesi¢ soustavy
rovnic namisto iteracniho. Program EOD pouziva pro feSeni pole metodu sdruzenych gra-
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dientti. Itera¢ni Feseni soustavy rovnic bylo ukondéeno pfi relativni zméné feseni 1 - 10712,
V programu COMSOL Multiphysics byl pouzit fesi¢ GMRES (Generalized Minimum Re-
sidual) s AMS (Auxiliary-Space Maxwell) stabilizaci. Itera¢ni feseni soustavy rovnic bylo
ukonéeno pii relativni zméné feseni 1 - 1078,

Tabulka 1: Porovnani doby vypoctu pole ¢ocky riznymi metodami. EOD — bézné PC s
procesorem i7-8700K 4 vldkna, COMSOL Multiphysics — server s procesorem E5-2630
v3 16 vlaken

program rad metody | dimenze | neznamych | 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 12,4 M 17,2h 68 GB

V tabulce 2 jsou porovnany koeficienty sférické vady 3. fadu Cg a thlové zvétseni M,
pri energii svazku 200keV a pozici obrazu ve stfedu gapu cocky z = Omm. Koeficient
sférické vady se u jednotlivych vypoéti Lisf jen o 2%. Uhlové zvétseni M, se lisf u EOD
a COMSOL 2. rddu o 6 %, ale je velmi zavislé na defokusaci obrazu vzhledem k poloze
obrazové roviny, coz se projevilo MKP 1. fadu. Interpolace 3D pole metodou REAF tedy
dava velmi podobné vysledky jako vypocet v EOD.

Tabulka 2: Porovnani sférické vady Cgs a thlového zvétseni M, cocky spoctené riznymi
metodami.

program rad metody | dimenze | Cs (mm) | M,
EOD 1. 2D 0,093 | —323
COMSOL Multiphysics 1. 3D 0,602 | —140
COMSOL Multiphysics 2. 3D 0,601 —304

2.6.2 Paraziticka pole — vyoseni pdlového nastavce

Pti vyoseni vnitini valcové plochy levého pélového nastavece s polomérem r = 1 mm bu-
deme predpokladat, ze osa valcové plochy je posunuta vzhledem k optické ose o vzdalenost
Ar. Obréazek 10 ukazuje v levé ¢asti idedlni vnitini valcovou plochu pélového nastavce
a v pravé casti vnitini valcovou plochu posunutou o 0,2 mm ve sméru osy x. Takovéto
vyoseni zpusobuje vznik dodatecného dipdlového pole m = 1 [43, 29, 56]. Osova funkce
Y, kterd toto pole charakterizuje, je primo slozka vektoru magnetické indukce B, (pfi
vychlyce Ar ve sméru osy x) nebo B, na optické ose. Da se tedy z 3D vypoctu snadno
ziskat. PTi v praxi dosahované presnosti vyroby mensi nez 10 um [39] vznikd ovSem pro-
blém pfi vypoctu pole. Dipélové pole na ose je ve srovnani s polem ¢ocky (2,9T) priblizné
100krat slabsi a pohybuje se jiz v oblasti dosazitelné presnosti vypoctu v COMSOL Multi-
physics v dané siti. Obr. 11 zobrazuje hodnoty B, pri vyoseni 10 um spoctené metodou
konecnych prvka prvniho fadu (sit v okoli optické osy ma krok maximalné 0,2mm). Je
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Obrazek 10: Idedlni vnitini valcova plocha pélového nédstavce (vlevo). Vnitini vélcova
plocha posunutd o 0,2mm ve sméru osy z (vpravo).

vidét, ze hodnoty slozky B, magnetické indukce na ose (vyznacené znackami +) jsou
v oblasti levého poélového nastavce odlisné od nuly, ale prakticky nahodné. Pouzijeme-li
pro interpolaci pole metodu REAF, ktera vyuziva pro urceni osové funkce i hodnoty pole
mimo osu, dokazeme i ze zasumeénych hodnot pole ziskat pouzitelnou osovou funkei.
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Obrazek 11: Pribéh osové dipdlové funkce ¢, = B, pti vychyleni vnitini plochy levého
poélového nastavce o 10 pm. Buzeni civky 10500 Az. 3D vypocet v COMSOL Multiphysics
MKP 1. fadu v zékladni siti (viz str. 18), interpolace metodou REAF.

Na obr. 12 mtizeme porovnat osové dipélové funkce ziskané interpolaci 3D pole spoc-
teného v sitich rizné hustoty pomoci MKP 1. a 2. fadu. Z perturbac¢ni teorie [43] plyne,
ze parazitické multipolové pole je linedarné imérné velikosti odchylky Ar. Abychom pa-
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Obrazek 12: Srovnani prubéhit osové dipdlové funkce ¢, = B, pri vychyleni vnitini plo-
chy levého poélového nastavce o 10 pm. Buzeni civky 10500 Az. 3D vypocet v . COMSOL
Multiphysics MKP rtaznymi metodami v ruznych sitich, interpolace metodou REAF.

razitické pole zvyraznili, mizeme odchylku zvétsit (velkd odchylka uz vSak muze ovlivnit
rotacné symetrické pole samotné cocky a je tfeba postupovat obezietné). Parazitické pole
pii vétsi odchylce je vétsi. Vzhledem k tomu, ze relativni presnost vypoctu je urcovana
hlavné vzhledem k rota¢né soumérnému poli cocky, které je cca 100-500krat vétsi, bude
parazitické pole spocteno presnéji. Na obr. 12 tuto situaci ukazuje cervena funkce, spoc-
tend pro odchylku 50 um a vydélend 5, aby odpovidala poli zakladni odchylky 10 pm.
V detailu porovnani maxim osovych funkci je vidét, ze se tyto funkce mirné lisi. Zelena
funkce je potom urcena z vypoctu MKP 2. fadu. Rozdil maxim osové funkce v jednotli-
vych pripadech je maximalné 3%. Vypocet metodou 1. Fadu ve 2krat hustsi siti u osy dava
prakticky stejné vysledky, jako vypocet metodou 2. radu v zédkladni siti, ale doba vypocétu
je 10krat kratsi. Jako posledni je uvedena osova funkce ur¢end pomoci perturbacni teorie
2D vypoctem v EOD, kterd je velmi podobna 3D vypoctu, prestoze relativni permeabilita
pélovych nastaveu je mensi nez 100 (viz obr. 6).

Hodnoty maxima osové funkce u jednotlivych 3D vypocti vyoseni vnitini ¢asti po-
lového ndstavce se lisi maximdalné o 5%. V koeficientech vad se tento rozdil neprojevi,
protoze zaviseji spise na derivaci osové funkce. Diilezité je si uveédomit, ze vypocet para-
zitickych poli je pouzivan hlavné pro posouzeni jejich maximalniho vlivu na zobrazeni.
Rozdil jednotlivych 3D vypocti je v tomto pripadé zcela zanedbatelny.

Pokud bychom ovsem urcovali napriklad vliv vyvrtani otvoru do poélového nastavce
kolmo na optickou osu (viz publikace [13] pfilozend v ¢asti 3.4), kdy nés zajima parazitické
pole co nejpresnéji, zvolili bychom 3D vypocet MKP 2. tadu nebo alespon vypocet MKP
1. radu ve dvojnasobné husté siti.

Obr. 13 srovnava hodnoty slozky B, magnetické indukce spoctené MKP 1. a 2. fadu
v zavislosti na vzdalenosti od optické osy. Hodnoty jsou vyneseny pro souradnici z = 0 mm,
v jejimz okoli vykazuji hodnoty B, na optické ose spoctené metodou 1. fadu (obr. 11)
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Obrézek 13: Srovnani pribéhu magnetické indukce B, ve sméru osy x v radidlnim sméru
(z = 0mm) pii vychyleni vnitini plochy levého pélového nastavce o 10 um. Buzeni civky
10500 Az. 3D vypocet v. COMSOL Multiphysics MKP 1. fadu a 2. fadu, interpolace
metodou REAF.

nejmensi fluktuace. Hodnoty = byly v COMSOL Multiphysics interpolovany az do x =
0,9mm, coz je 90 % poloméru polového nastavce. Hodnoty B, ziskané metodou 1. fadu
opét znacné fluktuuji. Interpolacni funkce metody REAF, spliiuje v celé oblasti interpolace
Laplaceovu rovnici, a proto i interpolace velmi fluktuujicich hodnot dava vysledek, ktery
je srovnatelny s interpolaci vypoctu metodou 2. fadu. 12% rozdil v hodnotach je dén
nizkou hustotou sité, pouzitou u metody 1. radu.

Kromé samotné osové funkce je dilezité také srovnani doby vypoctu, uvedené v ta-
bulce 3. 2D vypocet v EOD s vyuzitim perturbacni teorie je velmi rychly a pamétove
nenarocny a pro odhad vlivu parazitickych poli na zobrazovaci vlastnosti optické sou-
stavy v prvni fazi jejiho navrhu je pritom dostatecny. Pro presny vypocet parazitickych
poli ve 3D je tifeba pouzit husté sité nebo MKP 2. fadu, coz pfinasi velké naroky na
pamét a cas vypoctu. Tento vypocet bychom tedy provedli az pti finalnim navrhu cocky.
Pro ovéreni vysledkll vypoctl je vSak vzdy nutné se presvédéit o vlivu hustoty sité na
vysledek a zvolit vhodnou hustotu sité v mistech, kde je parazitické pole nenulové. V pii-
padé vyoseni vnitini plochy pélového nastavce na obr. 13 tvori parazitické pole priblizné
0,2 % pole ¢ocky na ose a pii 3D vypoctu parazitického pole MKP 1. Fadu vystacime se
siti s prvky o velikosti priblizné 0,1 mm. U pripadi, kdy je parazitické pole slabsi je casto
tteba pouzit prvky jesté mensi.

2.6.3 Paraziticka pole — elipticita polového nastavce

Pr1i elipticité vnitini valcové plochy levého polového néastavce s polomérem r» = 1 mm
budeme predpokladat, ze kruhova zakladna valcové plochy je deformovana v elipsu podle
obr. 14. Ve sméru z je polomér o Ar vétsi, ve sméru y mensi. Tato deformace zptisobuje
vznik dodateéného kvadrupdlového pole m = 2 [43]. Osovou kvadrupdlovou funkei s,
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Tabulka 3: Srovnani doby vypoctu parazitickych poli.

program sit rad metody | dimenze | neznamych | vypocet | pamét

COMSOL | zakladni 1. 3D 4,5M 2h 34GB

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

Obréazek 14: Vnittni valcova plocha s elipticitou 0,1 mm ve sméru osy x.

kterd toto pole charakterizuje, jiz nelze porovnavat primo s hodnotou magnetické indukce,
jako tomu bylo u dipolové osové funkce. Funkce 15 je magneticky redukovany potencial
na ose. Pro kvadrupodlovy redukovany potencial 1, plati

Py = Yuz

r2’
kde W, 5 je kvadrupdlova slozka skaldrnfho magnetického potencidlu ¥, a je na optické
ose nulova. Pro kvadrupdlovou fourierovskou slozkou magnetické indukce B, o plati

1

2w
BT,Q(ra Z) = ;/0 BT(“@a Z) 008(290_}—0'/2) d(p,

kde B, je radidlni slozka magnetické indukce. Pomoci rovnic (2) a (3) pak mizeme napsat

B, o(r, z) = 2hs(2)r.

Osové kvadrupolova funkce 5(z) tedy souvisi se smérnici rastu B,.».

Obr. 15 ukazuje srovnani kvadrupélovych osovych funkci urcenych z vypoctu mag-
netického pole v riznych sitich. MKP 1. fddu v dvojnasobné husté siti dava prakticky
totozny vysledek, jako MKP 2. fadu v zékladni siti (viz str. 18). Pozorujeme maly rozdil
funkei v maximu z = —1 mm a velky rozdil funkei v oblasti minima (z = —5mm). Témto
rozdiliim se budeme jesté dale vénovat.

Na obr. 16 je srovnani radialni zavislosti kvadrupélové fourierovské slozky magnetické
indukce B, 5 urcené z 3D vypoétu v COMSOL Multiphysics v misté 2 = —1 mm a interpo-
lace hodnot metodou REAF. Vidime, ze v blizkosti osy jsou obé interpolované zavislosti
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Obréazek 16: Radialni zavislosti B, 2 v 2 = —1lmm pfi elipticité vnitini plochy levého

polového néstavee 10 um. Buzeni civky 10500 Az. 3D vypocet v COMSOL Multiphysics
MKP 1. a 2. fddu a interpolace metodou REAF.

prakticky identické. Pro r = 0,9 mm u MKP 2. fadu se interpolacéni funkce lisi od spoc-
tené hodnoty B,s. Z toho lze usuzovat, ze nékde v okoli z = —1mm (Spicka pélového
nastavee) doslo pri 3D vypoctu magnetického pole k néjaké nepfesnosti a hodnota B, o
byla urcena s velkou odchylkou, ktera ovlivnila i interpolaci v misté z = —1mm. In-
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terpolace pole metodou REAF spliuje Laplaceovu rovnici pro kvadrupoélovy magneticky
potencial a pokud se hodnoty B, » v tésné blizkosti Spicky pdélového néstavce odchyluji, 1ze
zde predpokladat chyby 3D vypoctu pole. Pro presnéjsi urc¢eni pole by zde bylo vhodné
zahustit sit.

Obr. 17 srovnava radialni zavislost kvadrupoélové fourierovské slozky magnetické in-
dukce B, o urcené z 3D vypoctu v COMSOL Multiphysics v misté minima z = —5mm
a interpolaci hodnot metodou REAF. V blizkosti osy jsou obé interpolované zavislosti
prakticky identické. Pro » > 0,3 mm se u MKP 2. fadu interpolac¢ni funkce lis{ od spocte-
nych hodnot B, 5. Je to diisledek hodnoty B, pro r = 0,85 mm, kterd se znacné odlisuje
od ostatnich hodnot. V blizkosti pélového nastavce je ziejmé 3D pole urceno nepresné.
Protoze je interpolac¢ni funkce globalni, ovliviiuji nespravné spocétené hodnoty z 3D vy-
poctu i svoje nejblizsi okoli. Pro interpolaci metodou REAF u cocky s takto zvolenou
siti je tedy vhodné omezit maximalni vzdalenost od 0sy 7max na hodnotu 0,8 mm, kdy se
nespravné spoc¢tené hodnoty pole neprojevi v interpolaci. Je nutné upozornit, ze pro jinou
¢ocku nebo jinou sit mize byt maximalni vzdalenost od osy .y ve vztahu k vrtani cocky
jind. Ukazuje se, Ze interpolace metodou REAF je pouzitelnd az do 80 % vrtani cocky
(kde se ovSem castice nikdy nepohybuji).
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Obrazek 17: Radidlni zavislosti B, 5 v 2 = —bmm pii elipticité vnitini plochy levého

polového nastavce 10 um. Buzeni civky 10500 Az. 3D vypocet v COMSOL Multiphysics
MKP 1. a 2. fddu a interpolace metodou REAF.

Radidlni zavislost B,s v z = —5mm pfi omezeni 7y, = 0,8mm je zobrazena na
obr. 18. Interpolac¢ni funkce jiz 1épe vyhovuji hodnotam uréenym z 3D vypoctu.

Obr. 19 zobrazuje osové kvadrupodlové funkce pri volbé pfi rp.c = 0,8 mm spolu s oso-
vou funkei uréenou v EOD pomoci perturbacni teorie. Rozdil maxim jednotlivych funkei
interpolovanych metodou REAF je 1%. U osovych funkei interpolujicich hodnoty z MKP
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Obréazek 18: Radialni zavislosti B, 2 v 2 = —5mm pfi elipticité vnitini plochy levého

polového nastavce 10 um. Buzeni civky 10500 Az. 3D vypocet v COMSOL Multiphysics
MKP 1. a 2. fddu a interpolace metodou REAF pri 7. = 0,8 mm.

1. fddu se objevuje zakmitani v intervalu z € (1,4) mm, které je zptuisobeno malou pres-
nosti vypoctenych hodnot 3D pole. Vzhledem k velikosti maxima osové funkce je vsak
toto zakmitani zanedbatelné.

Obr. 20 ukazuje prubéh 5. derivace osové kvadrupolové funkce ziskané REAF inter-
polaci dat z MKP 1. a 2. fddu. U interpolace MKP 1. tadu je vidét rozkmitani derivace,
které je zpuisobeno neptresnostmi hodnot 3D vypoctu pole. Rozkmitani osové funkce lze
potlacit volbou N, = 9, kterd je pouzita v nasem piipadé. Vétsi pocet ¢lent rozvoje (2)
v radidlnim sméru déva pozadavky na vyssi derivace osové funkce (v ptipadé N, =9 je to
18. derivace nasobend r?°). Na vy$si derivace osové funkce tak maji vliv hlavné hodnoty
pole daleko od osy. V ptipadé, ze hodnoty 3D pole znacné fluktuuji, jak je vidét naptiklad
na obr. 16 u MKP 1. fadu, je prakticky nemozné zabranit rozkmitani vyssich derivaci
osové funkce i pri volbé N, = 9.

2.6.4 Poznamky k interpolaci metodou REAF

Interpolace kvadrupélové osové funkce popsana v ¢asti 2.6.3 ukéazala, ze pri interpolaci
3D pole metodou REAF je treba postupovat opatrné. Metoda je schopna ziskat osovou
funkci i z velmi neptesného 3D vypoctu pole ve velmi ridké siti a pri nevhodné nastavenych
parametrech NV,, rp.c a Az.

V ukazce interpolace parazitickych poli jsme porovnéavali interpolaci vice 3D vypocti
pole a z rozdili osovych funkci usuzovali na mozné problémy. V praxi mame vétsSinou
pouze jeden vypocet v maximalné mozné husté siti a musime rozhodnout, jestli je in-
terpolace provedena korektné. Je nutné zkontrolovat radialni zavislost interpolovaného
pole v maximech a minimech osové funkce, pripadné v mistech zakmiti osové funkce.
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Obrazek 19: Priubéh osové kvadrupolové funkce 1y pri elipticité vnitini plochy levého
polového nastavce 10 wm. Buzeni civky 10500 Az. 3D vypocet v COMSOL Multiphysics
MKP rtznymi metodami v riznych sitich, interpolace metodou REAF pii ry. = 0,8 mm.
2D vypocet pomoci perturbacni teorie v EOD.
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Obréazek 20: Priubéh 5. derivace osové kvadrupélové funkce 1), pri elipticité vnitini plo-
chy levého polového néstavee 10 um. Buzeni civky 10500 Az. 3D vypocet v COMSOL
Multiphysics MKP riaznymi metodami v riznych sitich, interpolace metodou REAF pri
Tmax = 0,8 mm. Maximum 5. derivace dosahuje hodnoty 2,8, zobrazen je pouze vytez.
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V pripadé, Ze interpolace nefunguje korektné ve vétsich vzdalenostech od osy, je vhodné
omezit Tpax.

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

Vzhledem k tomu, ze v redlnych optickych systémech se elektrony pohybuji blizko
optické osy, v pripadé nasi ¢ocky ve vzdalenosti maximalné 25 um, nejsou pro interpolaci
pole derivace osové funkce vyssich radt nez patého potieba. U kvalitné spoc¢teného 3D pole
by nam tedy stacilo pouzit N, = 3. Vyssi hodnoty N, umoznuji do interpolace zahrnout
i pole déale od osy a zpresnit interpolaci na ose.

Pokud jsou hodnoty 3D pole nepresné (viz obrazek 11), je obtizné zvolit vhodné para-
metry interpolace. V tomto ptripadé je tfeba k vysledktim interpolace pristupovat opatrné
a pokusit se o 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 dulezité
pro presné urceni trajektorii elektronti. Studovana c¢ocka ma sférickou vadu Cs = 0,6 mm
a optimalni aperturni thel elektronového svazku zaostfeného na vzorek ve stfedu gapu
c¢ocky z = 0 mm limitovany sférickou vadou a difrakei je 10 mrad. Polomér stopy v Gaus-
sové roviné dany geometrickymi vadami je 0,6 nm.

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

Pri feseni pohybové rovnice v programu EOD na standardnim PC s procesorem i7-
8700K v jednom vlaknu byla pouzita Rungeova-Ruttova metoda 7. fadu s relativni pres-
nosti 10712 a absolutni ptesnosti 1071°. Pro interpolaci 3D pole spoc¢teného MKP 2. fddu
byla pouzita REAF metoda. V. COMSOL Multiphysics byla pouzita ,,Generalized alpha
method® se stejnymi presnostmi. Je to jedind metoda, ktera je pouzitelna pro trasovani
castic 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 spoctend v EOD s interpolaci REAF. V levé casti ob-
razku vidime kruhové stopy pro thly 4-10mrad. Polomér stopy pro tithel 10 mrad od-
povida poloméru danému sférickou vadou. Detail stfedu stopy pro thel 2mrad je vidét
na obr. 21 vpravo. Stopa neni presné kruhova, ale jeji polomeér je 3 pm a nepresnost vy-
poc¢tu nékterych bodi je priblizné 0,5 pm. Tato nepfesnost vypoctu je pouzitelna i pro
vypocet korigovanych systémi. Vypocet trajektorii 185 elektroni v programu EOD trva
20s. Lze dosdhnout i veétsi presnosti vypoctu trajektorie vynucenim kratsiho casového
kroku integrace pohybové rovnice, pfipadné nastavenim relativni pfesnosti integrace 1014
a pouzitim interpretace ¢isel se ¢tyfnasobnou presnosti (32 cifer namisto standardnich 16

Vv
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Obrazek 21: Stopa svazku s aperturou 10 mrad pri zobrazeni samotnou ¢ockou v Gaussové
roviné spoctend v EOD. Interpolace pole metodou REAF. (Vlevo stopa svazku, vpravo
detail stfedu stopy pro tihel 2mrad.)
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Obréazek 22: Stopa svazku s aperturou 10 mrad pri zobrazeni samotnou ¢ockou v Gaussove
roviné. Trasovani a interpolace pole z 3D vypoc¢tu v programu COMSOL Multiphysics.

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
stfed nelezi na optické ose. Velikost stopy je v fadu desitek nanometri, coz neodpo-
vida o¢ekavanému poloméru 0,6 nm. Pro presné vypocty v elektronové optice je trasovani
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primo ve 3D poli nepouzitelné. Hlavnim diivodem pro tuto znac¢nou neptesnost je to, ze
trajektorie elektronu s tthlem 10 mrad na vzorku se pohybuje maximalné ve vzdalenosti
20 um od osy. Velikost prvkit MKP u osy ve 3D vypoctu pole je vsak pouze 0,1 mm, tedy
bkrat vétsi. Pokud bychom chtéli sit v tésné blizkosti optické osy v oblasti polovych né-
stavet zahustit na velikost prvka 20 um, vzrostla by pamétova naroc¢nost 3D vypoctu pole
z 230 GB na 700 GB. Ani takové zahusténi sité by ovsem nevedlo ke korektnimu vypoctu
vlivu vad 3. fadu (sférické vady), protoze v ramci elementu by byl vektor magnetické in-
dukce konstantni (pfipadné linedrni u MKP 2. ¥ddu). Je tedy vidét, ze pro presné vypocty
primarniho fokusovaného svazku v elektronové optice nemame jinou moznost, nez pouzit
pro interpolaci pole metody zalozené na rozvoji potencidlu v blizkosti osy. Pro vypocet
signalnich sekundéarnich elektroni, které vychylujeme daleko od optické osy, je presnost
trasovani v 3D poli v COMSOL Multiphysics dostatecna. Zde naopak interpolace REAF,
platna pouze blizko osy, pouzit nelze.

2.7.2 Trajektorie v parazitickém poli — elipticita p6lového nastavce

V publikaci [40] (¢ast 3.1) jsme uvedli, ze se standardnimi stigmétory pouzitymi pro
korekci osového astigmatismu je mozné korigovat elipticitu pélového nastavce o hodnoté
priblizné 0,25 um. Tato elipticita odpovida toleranci obvodového héazeni vnitini plochy
polového nastavce kolem 0,25 um. Osova kvadrupodlova funkce by byla pri takto malé
elipticité velmi obtizné detekovatelna ze 3D vypoctu. Proto jsme v ¢asti 2.6.3 pouzili
elipticitu 10 um s tim, ze vliv parazitického pole je podle perturbac¢ni teorie pii malych
odchylkéch linearni. V. EOD miizeme tedy pocitat vliv libovolné malych odchylek prostym
skalovanim osové kvadrupoélové funkce. Naproti tomu v COMSOL Multiphysics bychom
museli spocitat pole pti pozadované elipticité 0,25 um. Vliv takovéto odchylky (na pélovém
nastavei by mélo radidlni kvadrupodlové pole velikost cca 25 uT) by ale byl prakticky
nezjistitelny. Navic bychom byli nuceni pouzit velmi hustou sit, abychom vibec mohli
korektné pocitat trajektorie elektronii.

Pro posouzeni presnosti vypoctu trajektorii elektronti byla zvolena elipticita polového
nastavce 1 um. Osova kvadrupoélova funkce spoctend pro elipticitu 10 um a interpolované
metodou REAF byla tedy pro vypocet v EOD vydélena 10. V. COMSOL Multiphysics
bylo 3D magnetické pole spoc¢teno ptimo pro tuto elipticitu.

Obr. 23 ukazuje stopu v Gaussové roviné. Polomér stopy se vlivem znac¢ného astig-
matismu zvétsil z 0,6 nm na 10 nm. Ani takto velkou stopu vsak nejsme schopni korektné
spocitat pfimo v COMSOL Multiphysics (obr. 24). Stifed stopy je opét mimo osu, je
viditelny naznak elipticity, ale rozméry stopy nejsou spravné.

Obr. 25 ukazuje stopu v Gaussové roving, ktera je korigovatelna stigmatory, pri elip-
ticité vnitini plochy levého pélového néastavee 0,25 um (viz obr. 14). Stopa je spoctena
pomoci osové funkce interpolované metodou REAF. Obr. 26 ukazuje stopu v Gaussové ro-
viné pri elipticité polového néastavce 0,25 um, ale vypocet byl proveden v parazitickém poli
ur¢eném pomoci perturbacni teorie. Stopa je priblizné 2krat vétsi. Je to dusledek toho, ze
osové kvadrupdlové pole spoctené perturbacni teorii (viz obr. 19) neodpovidé skutecnosti
a je vyssi. Aberacni koeficient osového astigmatismu je u osové funkce urcené perturbacéni
teorii 2krat vétsi nez u osové funkce urcené 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).

Pti znalosti omezeni pouzitelnosti perturbac¢ni teorie na magnetické materialy s re-
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Obréazek 23: Stopa svazku s aperturou 10 mrad pfi zobrazeni ¢ockou s elipticitou polo-
vého nastavee 1 um v Gaussové roviné spoctena v EOD. 3D pole spo¢teno v COMSOL
Multiphysics. Interpolace pole metodou REAF.
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Obrazek 24: Stopa svazku s aperturou 10 mrad pri zobrazeni ¢ockou s elipticitou pélového
nastavce 1 um v Gaussové roviné. Trasovani a interpolace pole z 3D vypoctu v programu

COMSOL.

lativni permeabilitou vétsi nez 100 [56] lze presto vysledek povazovat za akceptovatelny,
protoze jej dokazeme spocitat velmi rychle a pro navrh potfebnych toleranci ploch pé-
lovych nastaveu je dostacujici [39]. Pole ¢ocky a parazitické pole dokdzeme v programu
EOD spocitat v fadu minut. 3D vypocet pole v kvalitni siti trva spise dny a je nutné pou-
zit pocita¢ s velkym mnozstvim operacni paméti (vypocetni server). Na bézném pocitaci
s 32 GB paméti lze 3D vypocet také provést (viz tabulka 3). Interpolace pole metodou
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Obrézek 25: Stopa svazku s aperturou 10 mrad pti zobrazeni ¢ockou s elipticitou pélového
nastavce 0,25 um v Gaussové roviné spoc¢tend v EOD. Interpolace 3D pole metodou REAF.
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Obrézek 26: Stopa svazku s aperturou 10 mrad pti zobrazeni ¢ockou s elipticitou pélového
nastavce 0,25 pm v Gaussoveé roviné spoctena v EOD. Osova kvadrupoélova funkce spoctena
v EOD pomoci perturbac¢ni teorie.
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3 Publikace

V této casti jsou uvedeny publikace na kterych jsem se podilel a které souviseji s vypocty
vad sefizeni elektronovych cocek a s interpolaci 3D elektrostatickych a magnetickych poli
v elektronové optice. Publikace jsou odkazovany v predchozim textu, kde jsou komento-
vany souvislosti jejich vzniku s problematikou popsanou v této habilitacni praci a kratce

shrnuty dosazené vysledky.
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1. Introduction

High resolution scanning transmission electron microscopy
requires very accurate shaping of the objective lens pole pieces
in order to produce a focused round spot on the sample. The
objective lens pole pieces are typically made with tolerances of
1 pm on the crucial regions of the design, which is at the edge of
current machining technology. Even with such an extreme
mechanical precision, parasitic aberrations are generated, deform-
ing the beam shape. To minimize the influence of these aberra-
tions, correcting elements are used.

The beam shape and the errors due to different pole piece
mechanical imperfections can be calculated in order to understand
which correction is needed and under which conditions it will be
possible to reach an ultimate HR-STEM resolution. In today's best
microscopes the resolution is in the order of magnitude of Angstroms.

2. Theory

The standard treatment of the electron optics assumes an ideal
optical system free of mechanical imperfections. Such an ideal form
cannot be realized using current manufacturing techniques. The

* Corresponding author at: FEI Czech Republic s.r.o., Podnikatelska 6, 61200 Brno,
Czech Republic. Tel.: +420 774520811.
E-mail address: ondrej.shanel@fei.com (O. Shangl).

0304-3991/$ - see front matter © 2013 Elsevier B.V. All rights reserved.
http://dx.doi.org/10.1016/j.ultramic.2013.10.004

highest mechanical precision which is reproducible and cost-
effective is in the order of magnitude of micrometers, and only
high-end machining tools can produce parts with a precision up to a
half of micrometer. This requires a sophisticated equipment with a
tightly controlled environment, operated by appropriately trained
personnel. Additionally, strict final inspection of the machined parts
is necessary to select those fulfilling the requirements.

An overview of methods for calculation of parasitic aberrations
and their influence can be found in [1,2]. However published
papers deal with electrostatic lenses. To determine the minimum
precision of a pole piece for a given purpose, one needs to model
the perturbations of the field, resulting from mechanical imperfec-
tions, acting on the electrons. That has been published by Munro
for electrostatic lenses [3]. Using the same technique for magnetic
lenses published by Sturrock [4], boundary conditions of the
reduced magnetic potential on pole pieces, ¥, = @p/r™, where
@,, is the scalar magnetic potential, can be defined [5].

The boundary conditions caused by an ellipticity are

¥, = —HE,
where E =e exp(i20) is a complex parameter characterizing the
size of the ellipticity and its rotation (see Fig. 1). On material

surfaces without ellipticity, ¥, = 0.
The boundary conditions caused by a misalignment are

¥, =—H,S,

where S = s exp(if)) is a complex parameter characterizing a misalign-
ment shift in the plane perpendicular to the axis (see Fig. 1).
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For a tilt of a pole piece around the point z., the following
boundary condition holds:

¥ =[rH;—(z—zo)H,IT,

where T =t exp(i0) is a complex parameter characteriz_i)ng the tilt
and its rotation around the z-axis (see Fig. 1) and H (r,¢,z) =
(Hy,0,H;) is the magnetic field of the lens.

On the axis of symmetry and outer boundaries of the calcula-
tion region, @, = 0. Reduced potential is then calculated using the
first order Finite Element Method for the Laplace equation for the
m-th multipole component [6]:

¥Yn 2m+10¥, ¥

=0.
or? r or 0z2

3. Influence of mechanical imperfections of 0.25 pm and
0.5 pm on lens performance

As an example of the procedure for calculating the influence of
mechanical imperfections on the spot size, consider the 200 kV
objective lens presented by Tsuno [7] in 1986. This lens was also
studied by Lencova and Wisselink [8] and it is a standard example
part used in Electron Optical Design (EOD) software [5]. (The full
geometry and the magnetization curves used are available as
supplementary data.) A graded mesh with 100 000 mesh points
was used to calculate the magnetic flux density. Double deflectors

b

and stigmators were added to simulate a standard STEM config-
uration (Fig. 2). These calculations were made in EOD 3.155 with
the tolerancing plug-in [5]. Excitation of the lens was decreased
from 16 000 A-turns to approximately 10 500 A-turns in our case
for HR-STEM.

The spatial arrangement of the lens, stigmators and deflectors
is shown in Fig. 2 with a detailed view on the pole pieces.
Parameters of the saddle coils of stigmators and deflectors are
described in detail in Table 1. Axial field functions are shown in
Fig. 3.

The equation of motion for electrons was solved using the
Runge-Kutta-Fehlberg method of the 7th-8th order, with a
relative accuracy of 10~ ', The EOD uses quadrupole-precision
arithmetic to improve the solution accuracy. The field was inter-
polated using the radial series expansion about the axis using the
axial field data, which gives correct field values near the axis and
enables a fast computation with the precision of the particle
position in the image plane of about 1 pm.

The object position was put to z, = — 130 mm and the Gaussian
image plane was set to z=0 mm. The spot was observed and
optimized at the Scherzer defocus plane z;= —45.8 nm. The
spherical aberration of the objective lens in this configuration
was Cs=0.59 mm and the angular magnification is M, = 69.95.
The optimal semi-angle of the beam limited by the spherical
aberration and the diffraction in the image plane is @ = 10 mrad.

o

perturbed
unperturbed

perturbed
unperturbed

\ perturbed Y

unperturbed

Fig. 1. Definition of mechanical imperfections - (a) ellipticity, (b) misalignment and (c) tilt.
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Fig. 2. Setup of the objective lens, the stigmators and the deflectors. Details of the pole pieces and the tolerance regions A and B. Left-slanted hatching - general iron, right-
slanted hatching — permendur, cross-hatching - coil. Left solid rectangle - region A, right solid rectangle - region B, vertical lines - Y deflectors, horizontal line — X deflectors,

crossed lines — stigmators.
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The corresponding semi-angle at the object plane is &, = 0.149 mrad.
This was calculated together with the theoretical beam spot size of
0.145 nm by using formulas of Barth and Kruit assuming the recom-
mended optimal parameters [9].

Machining errors were assumed to be only on the pole pieces in
regions A and B, where the magnetic flux escapes from the
material and moves toward the optical axis, influencing the beam.
Pole piece A is assumed to be elliptical, misaligned and tilted with
respect to the position of the sample z=0 mm. Pole piece B is
assumed to be only elliptical, because the misalignment and the
tilt in this region is equivalent to an additional misalignment or a
tilt in region A, and also because region B has a very limited
influence on the beam shape in the specimen plane. Dipole and
quadrupole magnetic fields introduced by the imperfections are
shown in Fig. 4.

The influence of the parasitic fields on the image cannot be
studied separately because of their overlap, so they had to be
taken into account together. A set of 46 different combinations of
tolerances was tested. Two different combinations of tolerances
giving the worst results (beam shape deformations), that is, only
the highest excitations of stigmators and centering deflectors are
presented in this paper:

® Case I - 0.25 pm misalignment and ellipticity rotated 45° around
axis z and 1 mrad tilt rotated 90° in region A and 0.25 pm
ellipticity in region B.

Table 1
Parameters of stigmators and deflectors, see also Fig. 2.

® Case II - 0.5pum misalignment and ellipticity rotated 45°
around axis z and 1 mrad tilt rotated 90° in region A and
0.5 pm ellipticity in region B.

For each combination of the tolerances, the four deflectors, the
two stigmators and the lens excitations were all optimized.

The criteria for our calculation were such that the beam
diameter containing 50% of the current will be smaller than
0.2 nm. That follows Pennycook’s [10] calculations of HR-STEM
resolution for the analyzed lens and real experience from Tecnai
TF20 Ultra-Twin, a system with very similar lens parameters. The
current density distribution is affected by diffraction because the
Airy disk diameter is about 0.3 nm. The chromatic aberrations and
the finite demagnified electron source size were neglected because
their contributions are in the order of magnitude of 10 pm for a
typical HR-STEM system equipped with a field emission gun.

About 121 particles were traced to visualize the spot deformations
and also to calculate aberration coefficients (one axial particle and 120
particles distributed in groups of 20 on 6 rings so that the complex
slope @ of a trajectory at the object @ = ¢ exp if fills the aperture
with the angle a, (¢ =(0;( 2w —2x/20)) rad, 6 =(0;0.149) mrad).
The simplex optimization method was used to find excitations of
the lens, stigmators and deflectors. The calculation of one combination
of geometry deviations takes about 1.5 h running on one core of PC
with 3.6 GHz AMD FX-4100 processor.

The optimization process is derived from the approach com-
monly used in the standard HR-STEM microscopy. At the begin-
ning of the optimization only the smallest RMS value of the
distance of the traced particles from the optical axis is minimized.
Excitation of deflectors is set to direct the axial trajectory back to

Correct Turns Semi-angle Tmin  Tmar  Zmin  Zmer  Fine the axis with zero angle to the axis in the image plane. The
element [deg] [mm]  [mm]  [mm] [mm] mesh excitation of the deflectors is adjusted with the change of the lens
Stigmator X 200 20 60 99  _038 _80.6 440x204 excitation since the pole piece misaligpment and the tilt parasitic
Stigmator Y 200 20 6.0 9.9 938 —80.6 440 x 204 field strength depend on the magnetic flux density of the lens.
Upper defl. X 24 60 8.0 9.9 —-756 -54.0 435x149 A change in the lens excitation of 1 ppm without the adjustment of
Upper defl. Y 24 60 60 80 756 540 435x132 the deflector excitation causes the axial trajectory shift of about
Lower defl. X =54 60 80 99 ~490 ~285 432156 2 pm. Also a change in the stigmator excitation of 1 ppm causes
Lower defl. Y 54 60 60 80  —490 —285 432x139 pm. . ; ge | 3 pp
the axial trajectory shift of about 0.5 pm because the stigmator and
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Fig. 3. Axial field functions of the objective lens (10 598 A-turns), upper deflectors (24 A-turns), lower deflectors (54 A-turns) and stigmators (200 A-turns).
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upper deflector fields overlap. When the RMS value of distance of the deflectors is changed in this step to achieve the smallest
particles is 0.05 nm or less, the optimization is terminated. possible coma aberration coefficient.

The next step of the optimization is the minimization of the At the end of the optimization procedure minimization of the RMS
coma. The coma is minimized by a beam tilt. Only the excitation of value of the wave phase error in the whole aperture is performed
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Fig. 4. Axial field functions of the imperfections in regions A and B of the pole pieces.

Table 2

The influence of the mechanical imperfections on the beam spot diameter dso. The excitations of the lens, the stigmators and
the deflectors in optimum for cases I and II. Aberration coefficients of uncorrected lens are evaluated with stigmators and
deflectors off. Coefficients A,, A3 and Ss irrelevant to fit are marked with (irr).

Parameter Case | Case II

dso [nm] <02 <02

Lens excitation [A-turns] 10 498.77 10 498.55

Stigmator X current [mA] 431 85.7

Stigmator Y current [mA] 10.3 20.5

RSS stigmator current [mA] 443 88.1

Upper deflection X current [mA] —47.0260 —53.0256

Upper deflection Y current [mA] —10.1849 —9.73778

Lower deflection X current [mA] 36.9771 41.8166

Lower deflection Y current [mA] 8.57695 8.312981

Aberration coefficients with respect to image plane [m]

Ao 7x107124i6 x 10712 1.1x10" " -i1.0x 10712
G —40.13 x 107° —448x107°

Ay —86x1071°4i333x107° ~1.7x10724i3.7x 107°
B, 7x10" 1 4i5x 1010 9x10719—i4x 101

A, 16x1079-i1.0x 107° —7x1071°-i2.7 x 107 1°
G 5971 x 1074 6.01 x 1074

S3 3.7x107°+i1.63 x 107° 74x107%4i324 x 107°
As —7x1077-i5x 1077 —25x107°5-i7 x 1077
Standard residual error of the fit 2.0 pm 3.8 pm

Aberration coefficients of uncorrected system [m]

Ao 35%x107°—i1.2x 1074 3.4237 x 107° —i1.37438 x 10~ 12
G —57.2286 x 107° -1.010x 1077

A 1.0906 x 1077 —i4.5339 x 107 21720 x 1077 —i9.0671 x 10~
B, ~7.06 x 1077 +i129 x 1077 ~7.67 x1077 +i1.02 x 1077
Ay —4x 10 '9-i9 x 10~? (irr) —1x107°=i7 x 10~ '° (irr)
G 5.955 x 10~4 5.95x 1074

S3 6 x 1075 —i1 x 107 (irr) 8 x 1078 —i3 x 10~ (irr)
As 3x 108 —i1 x 1077 (irr) 4%x10°%-i2x 1077
Standard residual error of the fit 11 pm 3.3 pm

Beam deflection y at Scherzer defocus (—0.91481—i1.5569) x 10~° (—1.089—i1.7070) x 10~°
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using lens and stigmators [2] and the current density profile is
evaluated.

Aberration coefficients up to rank 3 are calculated from the
positions of the particles in the image plane by a least-squares fit
of an analytical model [11,12] (EOD does not calculate the
coefficients of the three- and four-fold astigmatism and of the
star aberration using aberration integrals). The position of the
particle w; = x+iy in the image plane is expressed by the aberra-
tion polynomial [2]

w; = Me[Ag + C10+A1@ + 0(2Bo@ + By ) + Ay >
+C30%® + W(S30% + 35302 + A3 @]

where @ is the complex slope of a trajectory at the object. The
meaning of coefficients is: Ag — beam shift, C; - defocus, A; — two-
fold axial astigmatism, B, - axial coma, A, - three-fold axial
astigmatism, C3 - spherical aberration, S3 - axial star aberration,
As - four-fold axial astigmatism.

The spot quality is also limited by the maximum excitation of
the stigmators. A limit of 50 mA was introduced for the excitation
of the stigmators, based on typical electronics stability limits and
the mechanical design of the stigmators. The specific combination
of perturbations cannot be corrected even if the expected spot size
can be obtained by the optimization, if the excitation of the
stigmators exceeds the maximum value allowed by the electronics.

Calculated combinations of the mechanical imperfections and
their impact on the beam spot size are shown in Table 2 and in
Figs. 5 and 6. Aberration coefficients for the stigmators and the

tracing
0.2 fit
0.1
E o £
> >
-0.1
-0.2

X [nm]

deflectors turned off and for the same value of lens excitation as in
the optimized case were evaluated to compare the sizes of the
aberrations introduced by mechanical imperfections. Coefficient
C; contains a contribution of the distortion of deflection, coeffi-
cient Ag also contains a contribution of the deflection. Coefficients
A,, A3 and Ss3 are irrelevant to fit, they appear only when the
stigmators and deflectors are turned on. As the table shows, the
combination of tolerances in case I allows that the required spot
size of 0.2 nm at the specimen plane is met within the stigmator
current limit. The beam spot size in case II can be met as well, but
the limit of the stigmator current is exceeded. These results
confirm that it should be possible to produce an acceptable pole
piece with tolerances equal or lower than 0.25 pm and 1 mrad.
Since today's machining technology provides tolerances of 0.5 pm,
the demands on manufacturing precision cannot be met and the
pole pieces must be redesigned. Larger deviations of up to 2 pum
could, in principle, be corrected, but that would cause difficulties
with the stigmators, either their excitation current (limits of the
electronics), their construction (a feasible number of coil wire
turns in limited lens area).

4. Conclusion

The calculation of spot shape deformations due to mechanical
imperfections of the lens can be used to determine whether a HR-
STEM can meet the required specifications given by the tolerances
of the pole pieces.
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Fig. 5. Fitted positions of particles and the compensated beam spot in case I as a result of optimization. The current density profile of the spot with an isoline with 50%
of the beam current and the desired beam diameter of 0.2 nm. The beam current is 100 pA.
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This method of calculation can also be applied in reverse to
determine the worst allowable machining precision, or to deter-
mine the corrections that must be implemented to suppress the
parasitic aberrations introduced by the mechanical imperfections.
The calculation method has been used in the design of actual
microscopes.
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Introduction

The program EOD [1] allows high accuracy computation of saturated magnetic lenses as well as
parasitic fields due to machining and assembly tolerances, if the first order finite element method is used
with sufficiently dense meshes with 100,000 points or more. The accuracy of magnetic lens
computations is discussed in length in [2], the accuracy of deflection field computations in [3], and the
computation algorithm is in [4].

In the connection with the calculation of parasitic fields of highly saturated lens in [5] emerged the
problem of calculation of the field of deflectors situated next to saturated magnetic materials. Up to date
the deflection fields were studied only near rotationally symmetric materials with constant permeability.
However, for the deflectors in saturated magnetic lenses the relative permeability is very
inhomogeneous and near pole piece tips it is close to 1. We have therefore modified the computation of
deflection fields in saturated lenses with EOD program [1] to include the real value of permeability of
magnetic materials. We can also display the distribution of permeability in the magnetic circuit of the
lens to understand the changes in the field distribution in deflection or parasitic fields and to understand
the saturation effects in magnetic lenses.

Deflection fields

The only computation of deflectors taking into account the value of relative permeability of magnetic
material was published by Scherle [7], see also [8], chapter 40. The computations of Scherle for toroidal
coil on cylindrical magnetic former and saddle coil next to magnetic cylinder with constant relative
permeability were repeated for several values of permeability. The results shown in Figure 1 are quite
similar to that of [8]. The axial flux density for the toroidal coil (Figure 1a) is increased approximately
four times if we place the coil on a magnetic former with high permeability compared to the field in air.
The strength of axial dipole function of saddle coils (Figure 1b) is increased almost twice. Obviously,
the effect of slightly different field shape is negligible, because the deflection angle and the aberrations
of dipole field depend mainly on the effective field width [10].

More complicated situation arises if the deflection coils are situated in the vicinity of a saturated
material. Permeability is no more homogeneous as in previous cases. As an example we studied a radial
coil in the vicinity of the upper part of the left-hand pole piece of the 200 keV saturated magnetic lens of
Tsuno [6] shown in Figure 2, recently examined by Shanél et al [5].
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Figure 1. Axial deflection field for the relative permeability of material ranging from 1 to 1000. a) The

toroidal coil on the magnetic cylinder. b) The saddle coil placed next to magnetic cylinder.
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Figure 2. 200keV objective lens of Tsuno [6]. Lens gap and bore diameter are both 2 mm.

The results presented in this paper are calculated in the mesh with 330000 mesh points and mesh step
1/60 mm in the gap for lens excitations 500 and 16000 Ampere-turns. Material of pole pieces remains
linear (except for a small area near the pole piece tip) for the excitation 500 Ampere-turns, in contrast to
16000 Ampere-turns excitation when the material of the pole pieces is fully saturated (nonlinear). The
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radial coil, defined with the help of vertical coarse mesh lines, produces magnetic flux perpendicular to
the material boundary and the field can spread into the magnetic material if the lens saturates.

Legend:
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a) b)
Figure 3. Equipotentials of the dipole component of the scalar magnetic potential of radial coil in the
vicinity of the upper part of left-hand pole piece of 200 keV lens of Tsuno. a) nonsaturated lens (linear

case) - relative permeability of material is higher than 1000, b) saturated lens (nonlinear case) - relative
permeability of material can be less than 5.
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Figure 4. Axial deflection field of radial coil next to the upper part of left-hand polepiece.

The details of the pole piece region with the equipotentials of the dipole component of the scalar
magnetic potential of the coil in the nonsaturated and saturated lens are shown in Figure 3. In the linear
case is the field on the axis localized only in the lens gap (Figure 3a) because it can spread only in air.
The low relative permeability of the saturated material (below 5 in polepiece region) cause easier
penetration of the field to the area near the optical axis and into the opposite pole piece (Figure 3b).
Axial deflection field of the coil is shown in Figure 4. Dipole field of linear case is present only in the
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lens gap. The deflection field of coil near saturated material (nonlinear case) is much higher under the
upper pole piece because it can penetrate through the low permeability material towards the axis. This
shape of the deflection field is easy to understand if we compare it with the field of the same coil placed
only in air, with no magnetic material present, but in the same computation mesh. We can say that the
magnetic material in the nonlinear case effectively almost disappears.

Parasitic fields

Parasitic fields of shift, tilt, and ellipticity can be calculated by perturbation theory proposed by Sturrock
[9]. They have been utilized recently by Shanél et al [5] using saturated 200 kV lens of Tsuno [6]. In
Sturrock’s theory [9] it is explicitly stated that the surface of the magnetic potential is an equipotential of
the magnetic scalar potential. We supposed that the theory is true even for saturated lenses for which
this condition is not fulfilled. For the computation of parasitic fields, the field on the lens outside is used
as a boundary condition for their computation, so it implicitly accounts for lens saturation. For small
shift of a perfect pole piece by s perpendicular to optical axis is the boundary condition for dipole
component of scalar magnetic potential on perturbed material boundaries

&, = —sm,m-H, (@))
where m is outer normal of the perturbed boundary (m, is radial component of 71) and His magnetic
field intensity. Similarly the boundary condition for the quadrupole component of scalar magnetic
potential for ellipticity € is

d, = —em,rm-H. 2)
Tilt is for simplicity not considered. On the unperturbed boundaries is the boundary condition of
parasitic fields zero.

Parasitic fields were evaluated using EOD and also by the 3D calculation in COMSOL Multiphysics to
find the limits of the perturbation theory. COMSOL uses the second order finite element method in three
dimensions to calculate magnetic vector potential of saturated magnetic lens. Because the shift and
ellipticity can be quite small, we had to use quite dense and large meshes, e.g. mesh step 0.1 mm in the
polepiece region. We could use up to 3 million elements, but the computation runs then about one day.
The objective lens used before was studied for two different excitations, 500 and 16000 Ampere-turns.
In the computation the perturbed lens part was the whole inner surface of the left hand pole piece.

At 500 Ampere-turns the lens is not yet saturated and the relative permeability of the material is high.
Magnetic field lines for excitation 500 Ampere-turns are almost perpendicular to the perturbed surface,
which correspond to the theory of Sturrock. The resulting parasitic fields calculated in EOD using the
perturbation theory are in good agreement with the results obtained from 3D calculation performed in
COMSOL Multiphysics software (Figure 5).

On the contrary, for the excitation of 16000 Ampere-turns the relative permeability of material is very
low. The magnetic field lines are not perpendicular to the polepiece surface any more. The difference of
the axial field functions calculated using perturbation theory in EOD and from 3D calculation is much
bigger (Figure 6). The slanted part of the pole piece also starts to play a role.
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Figure 5. Axial field functions scaled for a) shift and b) ellipticity 1 um. Excitation of the lens 500
Ampere-turns.
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Figure 6. Axial field functions scaled for a) shift and a) ellipticity 1 um. Excitation of the lens 16000
Ampere-turns.

Obviously direct application of Sturrock’s theory does not work for saturated lenses. The theory puts
zero value of the perturbation potential on every surface that is not misaligned. The potential of the
perturbation field is proportional to the radial component of the magnetic field intensity if the surfaces
are parallel to the optical axis, or according to equations (1) and (2). The behavior of the perturbation
field is therefore similar to the field of the radial coil used in Figure 3 where the zero boundary
conditions of Sturrock’s theory correspond to the linear case. The field of the radial coil in Figure 4 is
strongly dependent on the material permeability and penetrates through the material in the nonlinear
case. From the dependence of the field of deflector coils on the permeability of the magnetic material in
Figure 1 it can be seen that a significant change of the axial field is for material relative permeability
below 100. The validity of the Sturrock’s theory can be therefore supposed only for the materials with
higher value of relative permeability.
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Conclusion

The influence of saturated magnetic materials on fields of deflectors and parasitic fields was
demonstrated on the saturated magnetic lens of Tsuno. The calculated field of toroidal and saddle
deflection coils in the vicinity of magnetic material are in good agreement with published results. The
significant change of the field of deflector next to magnetic material is observed if the material relative
permeability falls below 100. This value of the material relative permeability can be also considered as a
limit for the applicability of the Sturrock's perturbation theory used to calculate parasitic fields caused
by small shift, ellipticity and tilt of the pole piece. For the material relative permeability below 100 the
zero perturbation potential for the unperturbed material surfaces prevents the penetration of parasitic
fields through saturated material and the results of perturbation theory are no longer valid [11].
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The rotational symmetry of a magnetic lens can be disrupted by holes drilled into the lens to allow e.g.
an implementation of detectors in real electron optical systems. In this case, the field acting on electrons
must be solved as fully 3D problem and software like COMSOL Multiphysics, Field Precision is
necessary because the Sturrock’s perturbation theory [1-3] cannot be applied to calculate the field of this
lens geometry in two dimensions. The 3D field solution needs to be interpolated very precisely close to
the optical axis but the precision of interpolation polynomials often suffer from the numerical errors of
calculated field. Decomposition of the 3D field to multipole fields and subsequent determination of axial
multipole field functions seems to be a powerful method for smooth and accurate interpolation of 3D
fields. This is important for the evaluation of aberration integrals and for particle tracing. The presented
method is demonstrated on saturated 200 KV magnetic objective lens of Tsuno [4], which is the standard
example in EOD [5], with a hole drilled into the polepiece.

Radial expansion of axial field of rotationally symmetric and multipole magnetic fields can be easily
derived from the Laplace equation for scalar magnetic potential. Power series for the scalar magnetic
potential of N terms for every m-th multipole field component in basic configuration is

N-1
1 o1 m! . ,
_ . nd ) .
‘Pm(r,<p,2)—EEO(—l)‘“E—i!(mH)! Dy (2) - r¥*™ - cos(me), 1)
1=

with D,,, as the m-th axial multipole field function. Consequently magnetic flux density is

N-1

Bi(r,9,2) = ) Crm(r,2) - coS(m@), Com(r,2) & Y DV (@) - 120m1,
m i=0
N—1
B,(r,@,z) = Z Spm (1, 2) - sin(me), Sy m(r,z) < Z D) (z) - p2itm )
m i=0

N-1
B,(r,@,z) = Z Com(r,2) - cos(me), C,p(1,2) Z D,(,fiﬂ) (z) - r2tm,
m i=0

The process of determination of axial field functions from 3D field solution consists of three main steps
repeated for all z coordinates along the axis. Components of the magnetic field (in cylindrical
coordinates) are evaluated using built in interpolation methods of 3D software on several circles with
increasing radius r but the same z position of their centers on the optical axis.

The magnetic field components on each circle are expanded into Fourier series with respect to Eq. (2),
which means cosine series for B, and B, and sine series for B,,. The calculation of Fourier coefficients

Crm» Spm and C,, as integrals over angular coordinate ¢ for each circle radius r also partially
eliminates the fluctuation of the field due to numerical errors of the 3D field calculation.
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The axial multipole and rotationally symmetric (for m = 0) field functions D,,(z) and their derivatives
at the given z coordinate are obtained by the least squares fit of radial dependence of the Fourier
coefficients C, 1, (7, 2), Spm (1, 2) and C,,, (1, z) With respect to the power series (2). This least square
fit eliminates the fluctuations of the 3D field interpolation in radial direction (e.g. Figure 2). Standard
deviations SD(D,,,) of fitted axial field functions D,,(z) are used as an index of quality of the least
squares fit. Power series (2) can then be used to interpolate field near the optical axis for accurate
particle tracing.

Numerical example

A magnetic objective lens (also discussed in [2]) with a hole drilled into the polepiece perpendicular to
the optical axis will serve as the first example. The position of the hole is z = —10 mm and the diameter
is 5 mm (Figure 1). As the second example we will use the same lens, but with the four identical holes
drilled perpendicular to the optical axis with mutual span of 90 degrees. Calculated fields obtained in
both examples are compared with the field of the lens without holes, i.e. perfectly rotationally symmetric
lens. The magnetic lens is in all cases saturated and the excitation of the lens is 10500 ampere-turns. The
sampling step for the axial field functions calculations is 0.01 mm in r direction and the range 0.01 mm
to 0.5 mm. In z direction the step is 0.01 mm (range —20 to 10 mm) and 1 deg in ¢ coordinate. The first
three terms of (2) are used for the least squares fit.
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Figure 1. Saturated magnetic lens with one, respectively four holes drilled perpendicular to the optical
axis. A schematic view on the polepiece cross section with indicated holes is also shown.

The smallest FEM mesh element size used for 2D calculation (performed in EOD) of the lens without
hole is 0.05 mm in gap. In 3D calculation (performed in COMSOL Multiphysics) it was reduced to
about 0.15 mm in the region close to the axis to achieve sufficient accuracy of the field, reasonable
memory consumption and computation time. The most demanding part of the 3D calculation is the gap
region where the field of the lens is almost 3 T whereas the multipole fields are weak, but important for
the determination of the influence of the holes on optical properties. Using the smallest possible relative
accuracy of field computation 5-1078, for which the solution still converges, the quadrupole and
hexapole components of the flux density fields are noisy here due to numerical errors. The relative error
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of fitted axial field functions measured by standard deviation is below 1 % except the region of the lens
gap, where the standard deviation of hexapole axial field component is 5 %.
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Figure 2. Magnetic lens with one hole — the least squares fit of the radial dependency of the Fourier
coefficient C, , for the radial quadrupole component of the magnetic flux density at z = —4 mm. As the
quadrupole field is weak here the degree of noise in the 3D solution of the field is comparable with the
field component itself.
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Figure 3. Axial field functions: (a) rotationally symmetric field components of all three cases. (b)
dipole field component and its standard deviation 1000 times magnified, (c) quadrupole field
component and its standard deviation 100 times magnified and (d) hexapole field component and its
standard deviation 10 times magnified of the lens with one hole.
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One hole drilled into the polepiece of the lens causes a change of rotationally symmetric axial field not
only in the vicinity of the hole (Figure 3a), but also results in additional multipole fields — dipole field
(Figure 3b), weak quadrupole field (Figure 3c) and hexapole field (Figure 3d). Higher order multipole
fields are either not present or below the noise level. These multipole fields are suppressed when the lens
with four holes is used but missing material causes a great change of the rotationally symmetric axial
field function compared to field of the lens without hole as can be seen in Figure 3a.

Axial multipole field functions are noisy, especially in the lens gap region, because no smoothing was
used in the z direction. The regions with high degree of noise indicate the necessity of the use of more
accurate 3D field calculation, i.e. the use of denser mesh. Unfortunately, the memory requirements for
such calculation are too high. On the other hand, the smoothing of these axial multipole field functions
can be performed e.g. using a de-noising process of a one-dimensional signal by wavelets which is
useful for further calculations although it can change the shape of higher derivatives of axial field [6].

The basic optical properties of the studied lenses were evaluated for object at z = —130 mm and image
in the center of the gap. The spherical aberration, beam deflection and axial coma were calculated using
aberration integrals. The two-fold axial astigmatism was calculated by tracing and fitting aberration
polynomial [2]. The spherical aberration is 0.59 mm for the rotationally symmetric lens, 0.58 mm for the
lens with one hole and 0.60 mm for the lens with four holes. The multipole field components are present
only in the lens with one hole. The beam deflection caused by the dipole field is 0.42 mm. The size of
the axial coma is 0.50 mm. Finally the two-fold axial astigmatism, caused by the quadrupole field, is
0.38 um.

Conclusion

The axial multipole components of magnetic field of 3D field of saturated magnetic lens can be
determined using least squares method. Estimation of standard deviation of the axial field can be used as
a natural test of the 3D field numerical error and also as an indicator of the volume where the mesh
posses insufficient density. As a numerical example of method, axial multipole fields of the lens with the
hole drilled into the polepiece were determined from the 3D solution of the field. These additional field
components can be suppressed using the four-fold symmetry of the holes. Although the rotationally
symmetric component of the magnetic field is significantly affected, the spherical aberration is similar.
For further use of axial field functions as interpolation polynomial near optical axis it will be useful to
implement the de-noising process in z direction [7].
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the proposed algorithm, we present three examples: a magnetic lens with a hole in the polepiece, a
saturated magnetic lens with an elliptic polepiece, and an electrostatic 8-electrode multipole.
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1. Introduction

To achieve the best performance of high resolution electron mi-
croscopes and other electron beam systems, it is necessary to un-
derstand the origin and the effects of parasitic fields generated by
perturbations of the ideal symmetric shape. These imperfections
are caused by limited machining precision of electrodes and pole-
pieces. The rotational symmetry of a lens can be disrupted by holes
drilled into the lens to allow, for example, the implementation of
detectors in real electron optical systems. Three basic mechanical
imperfections (ellipticity, misalignment, and tilt) of otherwise rota-
tionally symmetric lenses can be solved using 2D perturbation the-
ory, which represents the impact of lens defects by parasitic multi-
pole fields [1,2]. Perturbation theory was introduced by Bertein in
1948 [3] for electrostatic lenses and by Sturrock in 1951 for mag-
netic lenses [4]. Numerical simulations using perturbation theory
were introduced by Munro in 1988 [5] and are implemented as
the plugin Tolerancing in Electron Optical Design (EOD) software
[6,7]. Nonetheless, 2D perturbation theory is inaccurate in the case
of saturated magnetic lenses [8] and cannot be used, for example,
in the case of a magnetic lens with a hole drilled into its polepiece
[9]. In such cases the field acting on the electrons must be solved
as a fully 3D problem. 3D calculations of field in charged particle
optics are introduced in [10,11].

* Corresponding author.
E-mail address: Michal.Horak2@ceitec.vutbr.cz (M. Hordk).
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To evaluate the optical properties of lenses, one needs to know
the field in the vicinity of the optical axis very precisely. The 3D
solution of the field in this region needs to be interpolated, be-
cause the close vicinity usually consists of only a few mesh ele-
ments. Therefore, the precision of interpolation polynomials in this
region often suffers from the numerical errors of the calculated
field and the interpolated field might not satisfy the Laplace equa-
tion. Consequently, it is necessary to develop an accurate interpola-
tion method of the 3D field respecting the Laplace equation in the
vicinity of the optical axis. Decomposition of the 3D field to mul-
tipole fields and subsequent determination of axial multipole field
functions (AFF) is a powerful method for this purpose; used, for
example, in [12]. The proposed algorithm is a 3D generalization of
the slice method [13]. We have improved our method introduced
in [9] to get more accurate results. This is necessary for further
calculations, like particle tracing and computing aberration coeffi-
cients and other properties [14,15]. High-precision interpolation of
numerically calculated field and accurate high-order differentiation
is necessary for differential algebraic methods for computing aber-
rations [16-19].

Higher-order multipole AFFs need to be computed from off-
axis 3D field values using interpolation. The rotationally symmet-
ric electrostatic and magnetic AFFs and the dipole magnetic AFF
can be determined from axial 3D field values only, but these are
inaccurate due to numerical errors. Using Gaussian wavelets, the
proposed interpolation method mitigates numerical errors and er-
rors of the numerical approximation of the field solution method,
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providing accurate and smooth (differentiable) AFFs, which satisfy
the Laplace equation.

2. Theory

The radial expansion of the axial field of rotationally symmetric
and multipole electrostatic and magnetic fields can be easily de-
rived from the Laplace equation for electrostatic potential or scalar
magnetic potential [1,4,20].

In the case of an electrostatic field, the power series for the
electrostatic potential in cylindrical coordinates is

m! % (2) p2im

d’(ﬁ‘ﬂ,z) mX(:)IXO:( 4'1|(m+l)‘ dz2i
cos [me + am(2)], (1)

with ¢n(z) as the mth multipole AFF (axial reduced electrostatic
potential) and a,(z) as its angular rotation, which can in general
depend on z [20]. We note that Rose [20] uses complex notation.

In the case of a magnetic field, the power series for the scalar
magnetic potential is

> & 1 m!  d¥Yn(2)
_ _ 1) 21+m
V9.2 = 3 Y D G pT
m=0 i=0
cos[my + an(2)], (2)
with ¥r;m(z) as the mth multipole axial reduced magnetic potential

and apy(z) as the rotation of the mth multipole field component.
If we define the multipole AFF D (z) = —o¥m(z), the power
series for magnetic flux density in cylindrical coordinates is

2i+m m! d¥Dp(2) i
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In the case of a rotationally symmetric field, we further define the
AFF as the axial magnetic flux density in the z direction By(z) =
dDg(z)/dz.

3. Method

In this paper we introduce a novel algorithm for the interpo-
lation of magnetic fields. A similar procedure can be employed in
the case of an electrostatic field. The calculation process consists
of three main steps.

In the first step, components of the magnetic flux density (in
cylindrical coordinates) are evaluated using built in interpolation
methods of the employed 3D software in a sufficient number of
points on circles with the angular step, for example, 1° in ¢, with
the radii py e (0, rmax) in 1, and the positions of their centers on
the optical axis ¢4 € (Zpnin, Zmax) in z in the whole region of interest
(see Fig. 1).

In the second step, the components of the magnetic flux density
vector on each circle are expanded into the Fourier series reflect-
ing equations (3)-(5). If the rotation of the multipole field o (2)

Zmin ;i

Fig. 1. Components of the magnetic flux density vector are evaluated in a sufficient
number of points on circles with the radii pq € (0, rmaex) and the positions of their
centers on the optical axis ¢4 € (Zmin, Zmax)-
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Fig. 2. Magnetic objective lens with permendur polepieces, iron yoke, and copper
coil. The position of the hole drilled into the upper polepiece perpendicular to the
optical axis is z= —10 mm and its diameter is 5 mm.

is known, for example, from the geometry of the lens, the Fourier
coefficients are calculated as

2

Conlpin6) = 7 [ Br(pu. . &) cos[mp + (o)l dg. (6)

2w

Com(Pa ) = 7 [ Bo(pa-0.a)sinlmy +an(Goldp.  (7)

2

Conlpa ) = - [ Belparg. Sa) coslmp +an(@)ldg.  (8)
If the rotation is unknown, we calculate all Fourier components
and the rotation o;,(¢4) can be determined from the ratio of the
components calculated for am(y) =0 and ap(Ly) =m/(2m) (ra-
tio of the sine and cosine components), in the same way as the
ratio of the real and imaginary part in [20] when using complex
notation.

Evaluation of the Fourier coefficients as integrals over the angu-
lar coordinate ¢ for each circle (with radius py and center position
¢ 4) transforms the 3D interpolation problem into a 2D interpola-
tion problem for every multipole component. This leads to a clear
determination of the corresponding multipole fields and partially
eliminates the fluctuation of the field due to numerical errors of
the 3D field calculation in the azimuthal direction.

To avoid the numerical noise of the 3D field along the opti-
cal axis we define the AFFs in the form of Gaussian wavelets. The
Gaussian wavelet interpolation was introduced in [21] and is im-
plemented, for example, in COSY INFINITY [22]. This interpolation
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Fig. 3. AFFs of the magnetic objective lens with a hole in the polepiece determined by the introduced algorithm (lines). Results from [9] are plotted for a direct comparison
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Fig. 4. Magnetic objective lens with permendur polepieces, iron yoke, and cop-
per coil. The ellipticity of the upper polepiece is 2pm and the perturbed region
is marked by the black color.

method was used for electrostatic lenses [16] and is discussed as
one of the interpolation methods in [23]. We define

J _7.)2
ZAm.j(Zj) exp I:—((ZUAZZJ))Z]

=1

Dp (Z) = (9)

where A, j(z) are unknown coefficients, o is the parameter deter-
mining the width of the Gaussian base function, and A; = Zj1—2j
is the constant distance between two adjacent node points. The
choice of parameters o and A; is crucial for the algorithm. We
usually set o equal to 2.2 as in [23]. A; needs to be optimized
with respect to the input data and the expected field shape as fol-
lows: A good initial guess of A, is 4-times larger than the mesh

(a) rotationally symmetric field
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Fig. 6. Electrostatic 8-electrode multipole generating a mixed dipole and
quadrupole field. The length of the electrodes is 20 mm from z=-10 mm to
z=10 mm, the inner radius is 10 mm, and the spacing between the electrodes
corresponds to 5°.

step used for the field calculation. This filters local numerical er-
rors arising due to changes in the mesh size in the model. To pre-
serve the field shape, A, should be at most 1/16 of the full-width
at half-maximum of any peak in the calculated AFF.

Substituting equation (9) into (3)-(5), reflecting the multipole
field decomposition, we obtain the novel 2D interpolation equa-
tions for every m, ¢4, and py using the first N terms of the series

(b) quadrupole field
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Fig. 5. (a) Rotationally symmetric AFF By and its fifth derivative; (b) quadrupole AFF D, and its fifth derivative. Solid lines correspond to the fields evaluated from the 3D
solution, dashed lines correspond to the fields computed using perturbation theory in 2D.
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Fig. 7. (a) Dipole AFF ¢, and (b) quadrupole AFF ¢, with their standard deviation estimate. Panels in (c) and (d) show the interpolation of the dipole field in the radial
direction for two different ry,qx and three values of N (the 3D field value in the node points is marked by squares, interpolation for N = 3 by solid lines, N = 6 by dashed
lines, and N = 9 by dotted lines). The right panels in (c) and (d) show the detail of the region close to the optical axis marked by the rectangle in the left panels.
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Substituting values from equations (6)-(8) into equations (10)-
(12) for every m, ¢4, and p4, we get an overdetermined set of lin-
ear equations for A, ;, which is solved by the least squares fitting
method for every multipole component. We obtain both the A, ;
values and their standard deviations, which are used to estimate
the uncertainty. The standard deviation also allows us to confirm
the presence of a certain multipole field or discard it as numerical
noise.

Finally, the multipole AFFs D, are evaluated according to equa-
tion (9) and any of their derivatives can be computed as

d"Dp(z) & dn (z-2))?
dzm ZAm}dZn {eXp [_ (O'Az])z ]}’ (13)

which is an analytically differentiable function.

The AFFs and any of their derivatives are known in all z coordi-
nates in range (Zpin, Zmax) after applying the proposed algorithm.
The AFFs and their derivatives are smooth, which is necessary for
evaluation of the magnetic flux density in any arbitrary point in
the 3D region of interest up to rmg, for accurate ray tracing fol-
lowed by calculation of aberration coefficients [15], for evaluation
of aberration integrals [1,2,20], or for computing aberration coeffi-
cients using differential algebra [16-19].

In real applications, we only use the first N terms of the series
(i=0,1,...,N—1) and multipole components of interest reflect-
ing the symmetry of the system. The non-infinite power series re-
sults in a restriction of the radius where this expansion provides
accurate results. With increasing N, the usable region in the radial
direction increases (discussed in Section 4.3). Having accurate re-
sults in the close vicinity of the optical axis is sufficient for most
charged particle optics calculations as far as the primary beam is
concerned. If all AFFs are known with high accuracy, the corre-
sponding electrostatic or magnetic field can be easily evaluated in
any point in the region of interest.
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Fig. 8. The influence of key parameters on the seventh derivative of dipole AFF d’¢,/dz’: (a) different N and ryqy values; (b) the effect of o; (c) the effect of A,; (d) the
effect of random noise added to the computed 3D field. Note that the standard deviation estimation is scaled 100 x for the original field and with no scaling for the field
with added noise. Parameters not explicitly listed in the plot legend are kept at their optimal values, which are N =9, 1 =9 mm, 0 = 2.2, and A; = 2.3 mm.

4. Applications and results
4.1. Saturated magnetic lens with a hole in the polepiece

The first example is the magnetic objective lens of Tsuno
[24] with a hole drilled into the polepiece perpendicular to the
optical axis, as discussed in [9]. The position of the hole is z =
—10 mm and the diameter is 5 mm (Fig. 2). The hole causes a
change of rotationally symmetric axial field and generates addi-
tional multipole fields - dipole field, and weak quadrupole and
hexapole field [9]. The magnetic lens is saturated as the excitation
is 10 500 A-turns, which corresponds to the working conditions
in a 200 kV high resolution scanning transmission electron micro-
scope [14].

The smallest mesh element size, used for the 3D calculation
performed in COMSOL Multiphysics with the AC/DC module, was
0.12 mm in the gap region z ¢ (-2,2) mm. In the surrounding
regions close to the axis the mesh size was increasing up to 0.2
mm to achieve sufficient accuracy of the field, reasonable memory
consumption (70GB), and computation time. Second order finite
element method was used to calculate the field. The relative ac-
curacy of the field computation was 5 x 10-8. Components of the
magnetic flux density were evaluated using built-in interpolation
methods in 360 points on 50 circles with radii from 0.01 mm to
0.50 mm. The sampling step in the axial direction was 0.01 mm.
The region of interest was from z,,;, = —20 mm to zZmgx = 10 mm,
which implies 150050 circles (54 million points) in total. The AFFs
were determined using the introduced algorithm. Parameters of
the least square fit N=4, 0 =2.2, and A; = 0.4 mm were used
to obtain the higher derivatives of AFFs with the lowest level of
noise. The resulting AFFs are more accurate and less noisy than
our older results published in [9], see Fig. 3.

4.2. Saturated magnetic lens with an elliptic polepiece

The influence of saturation of the magnetic lens on suitability
of the perturbation theory is investigated by comparing the re-
sults obtained by 3D calculations and by calculations using 2D per-
turbation theory. Again, we have studied the lens of Tsuno [24],
which was investigated in [14], too. The ellipticity of the polepiece
is 2mm, and the excitation of the lens is the same: 10500 A-turns,
see Fig. 4.

The 3D calculation was performed as in Section 4.1 The only
difference was the smallest mesh element size 0.084 mm. Optimal
parameters of the AFF evaluation were N=5, 0 =2.2, and A; =
0.1 mm.

The 2D calculation using the perturbation theory was per-
formed in EOD [6] with the plugin Tolerancing [7] using a mesh
with a step of 0.05 mm in the area of interest close to the gap,
which implies approximately 0.5 million mesh points. The relative
accuracy of the non-linear solver 1 x 10~1# was applied.

Fig. 5 shows the rotationally symmetric AFF By and the
quadrupole AFF D,. Standard deviations of both By and D, evalu-
ated from the 3D solution of the field are below 1% of the maximal
value. As the magnetic lens is saturated (the relative permeability
of the material near the polepiece tip is approximately 5), the dif-
ference in the shape of the quadrupole AFF D, is significant. The
maximum of D, computed using 2D perturbation theory is about
16% higher than the peak value of the 3D solution. This is in agree-
ment with [8], where the results obtained using perturbation the-
ory are expected to be inaccurate if the relative permeability of
material is below 100.

4.3. Electrostatic 8-electrode multipole

As an electrostatic example, we have studied an electrostatic
8-electrode multipole generating a mixed dipole and quadrupole
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field, see Fig. 6. The angular rotation of the fields is oy = 90° and
Oy = 0°.

The 3D calculation was performed in COMSOL Multiphysics
with the smallest mesh element size 0.01 mm in the vicinity of
the optical axis. The relative accuracy of the field computation
was 1 x 10~15, The electrostatic potential was evaluated using built
in interpolation methods in 360 points on 40 circles with radii
from 0.25 mm to 10 mm. The sampling step in the axial direction
was 0.25 mm. The region of interest was from z,,;, = —50 mm to
Zmax = 50 mm, which implies 16000 circles in total. The parame-
ters of the AFF evaluation are o = 2.2, and A, =2.3 mm.

Fig. 7 shows the dipole and quadrupole AFFs ¢; and ¢,. Stan-
dard deviations of both ¢; and ¢, evaluated from the 3D solu-
tion of the field are below 0.01% of the peak values. Further we
present the interpolation of the field in the radial direction, which
shows the necessity of the proper choice of parameters N and
max- If we choose a small rpgx (represented by rmgx =3 mm, ie.
30% of the bore radius), the interpolation is accurate in the cor-
responding region (r <rmgx) for various N. The difference appears
for r > rmax, where the interpolation with lower N becomes inaccu-
rate. However, if we choose a large N, the least square fit becomes
less overdetermined and the interpolation may be too sensitive to
small fluctuations of the field caused by numerical errors in the
3D calculation. If we choose a large rmgx (represented by rmax =9
mm, i.e. 90% of the bore radius), the interpolation becomes inac-
curate in the vicinity of the optical axis, when a small N is cho-
sen, whereas higher N provides accurate results. The differences
between N = 6 and N =9 are negligible up to r =8 mm, i.e. 80%
of the bore radius. This region is perfectly sufficient for studying
primary beam formation in charged particle optics.

Fig. 8 summarizes the influence of key parameters of the
method on high-order AFF derivatives. If the parameters N, rmqx,
o, and A, are not optimal, high-order derivatives fluctuate. Fig. 8a
shows the fluctuation in the case of inappropriately chosen small
N =3 and large rpgx =9 mm. Setting o lower (o = 1.8) or higher
(0 =2.6) than the optimal value o =2.2 leads to small fluctua-
tion of the high-order AFF derivatives (Fig. 8b). If the 3D field is
computed very accurately, the interval of optimal A; is relatively
wide. In the test case, we managed to get stable results for A;
from 0.4 mm to 2.6 mm, but the stability of the method changes
very rapidly when too small A; is chosen (illustrated by A; = 0.3
mm in Fig. 8c). The stability of the algorithm was tested by adding
random noise to the computed 3D field (Fig. 8d). Small random
fluctuations are visible when a certain amount of noise is added.
The algorithm is stable up to 2% relative noise. Such noise leads to
enlarging the standard deviation estimate about 30 times.

5. Conclusion

We have introduced a novel method for very accurate interpo-
lation of any 3D electromagnetic field in the vicinity of the optical
axis (valid also up to 90% of the bore radius), where standard in-
terpolation polynomials often suffer from numerical errors of the
calculated field and lack of node points in the 3D solution. The pre-
sented algorithm combines Fourier analysis and Gaussian wavelet
interpolation to extract the AFFs (axial field functions) from the
3D data. The AFFs and their derivatives are given analytically (in
closed form) and are hence accurate and noiseless, usually up to
the 5th derivative. This is very advantageous for further applica-
tions, such as evaluation of the field in any arbitrary point, accu-
rate ray tracing, and evaluation of aberration coefficients. The pro-
posed method also enables studying the strength and orientation
of multipole field components arising, for example, when detectors
break the rotational symmetry of the objective lens.

To illustrate the capabilities of the proposed algorithm, we have
presented three examples: a magnetic lens with a hole in the pole-

piece, a saturated magnetic lens with an elliptic polepiece, and an
electrostatic 8-electrode multipole. In the first example, we have
shown that the hole in the polepiece causes a small change in the
rotationally symmetric field and introduces three parasitic fields:
a dipole field, a weak quadrupole and hexapole field. In the sec-
ond example, we have presented the difference between the 3D
calculation and 2D perturbation theory in the case of a saturated
elliptical magnetic lens: the different shape of the quadrupole AFF
is significant and the difference of the maxima is about 16%. Fur-
thermore, we have presented the noiseless fifth derivatives of the
AFFs evaluated from the 3D field. In the third example, we have
demonstrated the algorithm on an electrostatic multipole generat-
ing a mixed dipole and quadrupole electrostatic field, discussing
the proper choice of parameters for the algorithm.

Currently, we are implementing the proposed algorithm as a
plugin for the Electron Optics Design (EOD) software allowing the
design of complex electron beam systems with arbitrary 3D fields
and the accurate evaluation of their optical properties and aber-
rations. The plugin will semi-automatically optimize the interpola-
tion parameters. Further, we plan to use this interpolation method
in the development of a tolerancing software package to calculate
the parasitic aberrations of multipoles as a 2D problem. The quick
computation will help the designer choose suitable machining tol-
erances for each component saving costs.
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4 ZAavér

Ve své ¢innosti se snazim o praktickou aplikaci numerickych vypocti. Mam bohaté zku-
senosti s numerickymi vypocty fyzikalnich tloh, at uz jako uzivatel komercéniho softwaru
(COMSOL Multiphysics), tak jako programétor (program EOD, ruzné jednoticelové pro-
gramy). Muj pfinos k programu EOD je vyrazny; jednak jsem vytvoril vhodné uzivatelské
prostfedi pro zadavani geometrie, materiali ¢cocek a civek pro metodu konecénych prvki,
jednak jsem se soustfedil na presné trasovani drah elektroni, ze kterych je mozné urcit
dokonce vady zobrazovacich systému a vady vychyleni, pripadné i tvary stopy v pripadé
aberacnich korektoru [24]. Program EOD je také pouzivan studenty ve cviceni z ¢asticové
optiky.

V predmétech, které vyucuji se snazim studenty seznamovat s pouzitim rtznych pro-
graml k ulehceni prace nebo k simulaci experimentu — fyzikalni tlohy. Velky dtraz
pritom kladu na to, aby nad kazdym vysledkem, ktery jim pocita¢ poskytne, premysleli.
Zvazili, jestli je vysledek fyzikalné spravny, odpovida ocekdvanim, neméni se pfi zméné
pocatecniho odhadu Teseni, okrajovych podminek, hustoty sité.

Tento pristup k vypoctu pole elektronové ¢ocky jsem se snazil popsat i v tomto textu.
Text je zaméfen na pouziti interpolaéni metody REAF [13], kterou jsme s kolegy vyvinuli.
V textu se snazim popsat znacné specifické naroky na numerické vypocty v casticové
optice. Magnetické pole samotné ¢ocky v mezete mezi polovymi nastavci je velmi silné
(jednotky Tesla). Parazitickd pole vzniklé nepfesnou vyrobou pélovych nédstavei, 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 radové 0,1 mm.
P1i vypoctu pole MKP ovsem pouzivame prvky, které jsou s touto vzdalenosti srovnatelné.
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 pole
spoctené mimo osu a tim je dosazeno velké presnosti interpolace. Je vhodna i pro interpo-
laci pole spoc¢teného MKP s velmi tidkymi sitémi, jak bylo ukazano 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. fadu. V pripadé sycenych magnetickych ¢ocek je
nutné pouzivat velmi husté sité a paméfové naroky vypoctu znacné prevysuji moznosti
standardnich pocitacii.

Moznost presného vypoctu pole obecné 3D geometrie sycené elektronové cocky nachazi
uplatnéni pri navrhu elektronovych cocek, stanoveni vyrobnich toleranci a vlivu odchylek
od rota¢niho uspotradani.

Vedle védecké prace na UFI FSI VUT pracuji jako tajemnik dstavu pro viuku a viuka
je také moji hlavni néplni prace. Kromé jeji organizace, pripravy doktorandt na vyuku,
zajisténi chodu pocitacové ucebny a tstavnich serverti, se vénuji hlavné samotné vyuce.
Vyucuji predevsim cviceni (teoretické a laboratorni) v zdkladnim kurzu fyziky (2F, 3F,
BF), cviceni z ¢asticové optiky (TCO), ivod do konstrukce pristroju (TKC) a prezentaci
vysledki (TRO). Vedl jsem také jako skolitel doktorské studium O. Shanéla [39] a jsem
skolitel specialista doktoranda V. Badina, ktery po 3leté stazi v CERN ukond¢i studium
v roce 2022. Vedl jsem také 4 diplomové prace (V. Badin, M. Hordk, J. Jufinek, M. Ploj-
har) a 3 bakalarské prace (V. Franc, T. Manka, M. Horak).

Kromé vyuky jsem se podilel také na pripravé ucebnich texti pro predméty kvantova
mechanika (TQS) a optické konstruovani (TCS). V soucasnosti se také vénuji sazbé knih
pro nakladatelstvi VUTTUM — Uvod do analytické mechaniky a mechaniky kontinua

o8



(2010), Matematika pro porozumeéni i praxi (2009-2017), Fyzika (pfipravovano 3. vydéni).

Moje dalsi ¢innost na UFI se predeviim zaméfuje na podporu kolegti v oblasti vy-
poCtl a tvorbu softwaru, jak je prehledné uvedeno v tivodu. Vénuji se vyvoji plugini pro
program EOD a spolupracuji s brnénskymi firmami vyvijejicimi elektronové mikroskopy.
Déle programuji jednotcelové aplikace pro rizné optimalizace fyzikalnich tloh. Od roku
2018 se ve védecké ¢innosti vénuji jako hlavni fesitel na VUT projektu navrhu magnetic-
kého diverteru pro vesmirny rentgenovy teleskop ATHENA financovany ESA. ATHENA
je druha velkd mise ESA s planovanym startem v roce 2035. V konsorciu brnénskych firem
FRENTECH Aerospace, LK Engineering spolu s VUT navrhujeme sestavu permanentnich
magnetl pro odklon protonti od detektorti teleskopu.
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